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本 书 介绍 了 离散 系统 动力 学 演变 过 程 颗粒 群 平衡 模拟 的 基本 概念 基 
础 知识 和 最 新 研究 进展 ,围绕 颗粒 群 平衡 模拟 的 三 个 主要 研究 内 容 , 即 动力 
学 事件 (包括 颗粒 碰撞 凝 并 破碎、 冷凝 /蒸发 .成 核 , 沉 积 等 ) 的 核 模 型 \ 颗 
粒 群 平衡 方程 的 数值 方法 和 颗粒 群 平衡 模拟 在 复杂 系统 中 的 应 用 ,进行 了 
重点 介绍 ,特别 是 有 限 惯性 颗粒 湛 流 碰撞 核 . 零 维 颗粒 群 平衡 模拟 的 多 重 
Monte Carlo 算法 和 事件 驱动 常 体积 法 .多维 颗粒 群 平衡 模拟 的 多 重 Monte 
Carlo 算法 、 颗 粒 群 平衡 模拟 用 于 自然 环境 气 溶胶 和 燃 煤 可 吸入 颗粒 物 等 方 
面 ,详细 介绍 了 作者 最 新 的 研究 成 果 。 

本 书 可 供 动力 工程 及 工程 热 物理 、 化 学 工程 .力学 ,数学 物理、 核 科学 、 
大 气 物 理化 学 ,生物 等 领域 从 事 颗粒 群 平衡 模拟 的 相关 科研 人 员 、 工 程 技术 
人 员 参 考 ,同时 也 可 供 相关 专业 的 研究 生 参 考 。 
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尽管 进入 21 世纪 ,但 是 我 国 能 源 结构 仍 以 矿物 能 源 为 主 ,煤炭 和 石油 在 很 长 
时 期 内 仍 位 居 前 列 , 由 燃 煤 引起 的 SO» , NO, 和 颗粒 物 的 污染 仍 是 我 国 城市 大 气 
的 主要 污染 来 源 。 研 究 表明 :我 国 大 城市 的 主要 污染 物 中 ,大 约 5026 — 6026 jk H 
燃 煤 和 机 动车 燃油 引起 的 ,特别 是 细 粒 子 部 分 ,其 比例 更 高 。 尽 管 近年 来 各 地 都 采 
取 了 一 系列 改善 环境 的 措施 ,城市 总 悬浮 颗粒 物 和 可 吸入 颗粒 物 的 总 体 污染 情况 
有 所 好 转 , 但 是 ,PM; :特别 是 亚 微米 颗粒 物 的 总 量 却 没有 下 降 , 而 是 有 所 上 升 ,这 
说 明 我 国 城市 大 气 的 主要 污染 物 正在 转向 更 细 的 颗粒 物 。 因 此 ,针对 燃烧 源 排放 
的 细微 颗粒 物 的 研究 势 在 必 行 。 

在 科技 部 的 支持 下 ,围绕 国家 重点 基础 研究 发 展 计划 (973 计划 ) 项 目 一 一 “ 燃 
烧 源 可 吸 人 颗粒 物 的 形成 与 控制 技术 基础 研究 (2002CB211600)” 组 建 了 一 支 高 水 
平 的 学 术 研究 团队 。 经 过 五 年 的 项 目 研究 ,他 们 在 颗粒 物 的 形成 与 控制 基础 两 个 
方面 都 取得 了 重要 的 阶段 性 成 果 。 这 支 团队 由 清华 大 学 .北京 大 学 、 天 津 大 学 、 华 
中 科技 大 学 、 东 南大 学 和 中 国 环境 科学 研究 院 组 成 ,每 年 举行 一 次 超过 100 人 的 项 
目 学 术 会 议 ,形成 了 良好 的 学 术 交 流 氛围 。 在 此 项 目 研究 期 间 , 第 一 课题 负责 人 孝 
吉明 当选 为 中 国 工程 院 院士 ,第 二 课题 负责 人 徐 明 厚 成 为 “长 江 学 者 奖励 计划 特聘 
教授 ”和 国家 杰出 青年 科学 基金 获得 者 ,首席 科学 家 姚 强 在 “十 五 ”计划 期 间 担任 
家 863 洁净 煤 主题 专家 组 成 员 “ 十 一 五 ”计划 863 先进 能 源 技术 领域 专家 组 成 员 
兼 工业 领域 节能 减 排 总 体 专家 组 组 长 。 

通过 项 目的 研究 ,该 学 术 团 队 提出 了 用 于 燃烧 源 颗粒 物 的 采样 ,处理 与 分 析 的 
方法 ,例如 ,针对 不 同 源 与 多 种 颗粒 特性 的 撞击 分 离 采样 与 分 析 系 统 、 模 拟 大 气 过 
程 的 气 溶胶 综合 反应 箱 、 以 显 微 PIV 技术 为 核心 的 颗粒 物 在 不 同 场 中 的 运动 规律 
的 研究 方法 ;研制 搭建 了 一 批 具 有 国际 先进 水 平 的 实验 台 架 与 测试 仪器 ,例如 ,以 
全 气 负 取样 为 核心 的 柴油 发 动机 颗粒 物 研 究 实验 台 , 一 维 多 燃 料 燃 烧 过 程 颗粒 物 
形成 与 控制 实验 台 ,LII 碳 黑 形成 与 控制 测量 系统 和 煤 的 沉降 炉 实验 台 等 。 

到 目前 为 止 ,关于 此 973 计划 项 目 取得 主要 研究 成 果 如 下 : 

COD. 完成 了 不 同 燃料 .不同 燃烧 方式 的 20 多 种 典型 的 固定 源 和 10 多 种 移动 
燃烧 源 (柴油 车 和 汽油 车 ) 的 可 吸入 颗粒 物 的 粒 径 分 级 分 布 特性 \ 形 貌 结 构 特 性 、 主 
量化 学 组 成 重金属 富 集 特性 和 有 机 污染 物 在 不 同 颗粒 物 上 的 富 集 特性 等 的 研究 ; 
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对 我 国 燃 用 两 种 典型 煤 种 的 电厂 各 项 目 组 进行 了 联合 测试 ,获得 了 大 量 有 关 我 
主要 燃烧 源 可 吸 人 颗粒 物 的 基础 数据 ;同时 还 进行 了 大 量 的 实验 室 基础 实验 研究 ， 
获得 了 我 国 主要 典型 燃烧 源 可 吸入 颗粒 物 的 物理 化 学 特性 及 其 形成 的 基本 规律 。 

(2) 通过 对 不 同 外 部 条 件 下 可 吸 人 颗粒 物 的 多 相 流动 、 传 热 , 传 质 与 生长 的 规 
律 的 研究 ,以 及 在 声场 ,电场 . 热 温 度 场 .磁场 、 相 变 环境 、 化 学 凝聚 环境 、 自 然 环境 
等 多 种 不 同 外 力 条 件 下 的 作用 规律 的 实验 和 理论 研究 ,首次 获得 了 微米 级 颗粒 在 
不 同 频率 ,不 同 声 强 的 声场 中 不 同位 置 的 运动 轨迹 和 团聚 颗粒 的 运动 轨迹 ,提出 了 
一 种 确定 粒 径 的 新 方法 ,并 提出 了 相 变 、 化 学 凝聚 和 预 涂 层 技术 等 多 个 使 颗粒 团聚 
的 技术 研究 方向 。 

(3) 通过 实验 与 模型 分 析 计算 ,建立 了 以 通用 颗粒 物 方程 为 基础 的 颗粒 物 在 
燃烧 过 程 与 降温 排放 过 程 中 的 气 一 液 一 固 相互 转化 的 物理 化 学 机 制 ,包括 气 化 、 成 
核 ,长 大 , 非 均 相反 应 、 团 聚 等 的 形成 与 转化 规律 。 研 究 包括 了 复杂 的 物理 化 学 过 
程 ,如 各 种 物质 的 挥发 行为 及 其 转化 行为 , 半 挥 发 性 和 挥发 性 组 分 ,特别 是 有 机 污 
染 物 的 变化 行为 等 ,发 现 了 燃烧 源 颗粒 的 三 模 态 特性 可 以 用 铝 元 素 作 为 标志 性 元 
素 进行 相关 的 表征 ,很 好 地 解释 了 中 间 模 式 形成 的 机 理 。 

(4) 根据 可 吸入 颗粒 物 在 产生 、 运 动 与 演化 过 程 中 发 生 的 一 系列 的 碰撞 和 团 
育 , 很 好 的 预测 了 在 降水 过 程 中 不 同 颗粒 物 的 湿 沉降 ,获得 了 碳 烟 (soot) 形 成 过 程 
的 机 理 与 主要 影响 因素 ,以 及 前 体 物 在 环境 大 气 条 件 下 转化 为 颗粒 物 的 主要 影响 
因素 (包括 温度 \ 湿 度 等 条 件 ) ,并 提出 了 在 柴油 机 燃烧 条 件 下 控制 碳 烟 形 成 的 主要 
因素 。 

(5) 通过 采用 先进 的 在 线 观测 技术 研究 颗粒 物 在 大 气 环境 中 的 演变 规律 ,对 
细 和 超 细 粒子 数 浓度 谱 分 布 的 连续 在 线 观 测 发 现 了 北京 新 粒子 的 形成 ,对 北京 大 
气 中 二 次 颗粒 物 的 形成 规律 有 了 新 的 认识 。 

(6) 通过 对 不 同 荷 电 颗粒 运动 的 研究 ,发 现 了 荷 电 颗 粒 物 在 两 相 流 动 中 两 两 
相关 的 互相 吸引 、 排 斥 \ 缠 绕 等 规律 ;通过 对 微米 级 颗粒 在 碰撞 与 团聚 的 动力 学 过 
程 的 研究 ,发 现 了 形成 颗粒 层 结构 与 颗粒 荷 电 、 颗 粒 其 他 特性 的 关系 ,提出 了 微米 
颗粒 动力 学 研究 的 新 方法 ,为 新 型 的 电 袋 联合 脱 除 技术 的 发 展 提供 了 基础 数据 , 指 
明了 新 的 研究 方向 (此 方向 已 获得 科技 攻关 计划 的 支持 ) 。 

CD 通过 对 内 燃 机 颗粒 物 的 过 滤 、 催 化 氧化 ,等 离子 氧化 等 基本 规律 的 研究 ， 
形成 了 具有 催化 过 滤 和 等 离子 再 生 两 项 技术 途径 的 颗粒 物 脱 除 与 再 生 的 新 方法 。 

作为 这 一 项 目 专家 组 的 成 员 , 本 人 一 直 跟 踪 这 一 项 目的 进展 情况 ,上 述 成 果 表 
明 将 这 一 问题 列 人 国家 重大 基础 研究 计划 的 正确 性 。 这 次 科学 出 版 社 与 项 目 组 合 
作 , 共 同 将 上 述 主要 成 果 体现 在 一 套 从 书 之 中 ,是 一 件 非 常 有 意义 的 事 。 这 套 从 书 
是 对 五 年 基础 研究 成 果 的 一 个 总 结 ,为 读者 提供 了 关于 燃烧 源 颗粒 物 从 形成 到 排 
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放 控制 的 系统 知识 。 从 书 介绍 了 该 项 目 最 具 代 表 性 的 研究 方法 .研究 手段 和 研究 
成 果 , 同 时 在 编写 上 既 考虑 了 专业 研究 人 员 的 需要 ,又 考虑 了 普通 读者 的 需求 。 整 
套 从 书 系 统 性 和 针对 性 强 ,对 未 来 从 事 颗粒 物 形成 排放 与 控制 的 研究 和 技术 开发 
的 科技 人 员 有 着 重要 的 参考 价值 。 衷 心 希望 研究 工作 能 够 继续 深入 , 愿 本 丛书 的 
出 版 对 读者 了 解 燃烧 源 颗粒 物 的 形成 规律 和 控制 技术 有 所 帮助 ,并 进一步 推动 该 
领域 的 研究 和 技术 发 展 。 


徐 旭 常 
中 国 工程 院 院士 
2008 年 5 月 于 清华 大 学 


前 


颗粒 群 平衡 模拟 (PBM) 被 广泛 应 用 于 各 种 工程 和 科学 领域 , 它 定量 描述 离散 
系统 中 颗粒 的 碰撞 、 凝 并 ,破碎 ,冷凝 /蒸发 .成 核 , 沉 积 等 动力 学 事件 ， 从 而 获取 颗 
粒 尺度 分 布 的 演变 过 程 。 描 述 颗粒 尺度 分 布 的 时 间 演 变 过 程 实际 上 是 研究 一 个 被 
认为 空间 各 向 同性 的 零 维 颗粒 群 系统 ,如果 把 描述 颗粒 尺度 分 布 时 间 演 变 的 模型 
与 多 相 消 流 模型 而 合 起 来 ,可 以 描述 多 维 空间 系统 中 颗粒 尺度 分 布 的 时 间 和 空间 
演变 过 程 。 本 书 为 围绕 零 维 颗粒 群 平 衡 模 拟 和 多 维 颗粒 群 平衡 模拟 的 核 模型 、 数 
值 方法 和 工程 应 用 等 阐述 国际 上 最 新 研究 进展 和 我 们 最 新 的 研究 成 果 。 

本 书 共 分 为 6 章 , 第 1 章 介绍 颗粒 群 平 衡 模拟 的 基本 概念 和 基础 知识 ,指出 颗 
粒 群 平 衡 模 拟 的 难题 和 目前 的 研究 进展 ;第 2 章 介绍 各 种 动力 学 事件 的 核 模型 , 包 
括 我 们 利用 直接 数值 模拟 在 有 限 惯 性 颗粒 沙 流 碰撞 核 模型 方面 所 做 的 工作 ;第 3 
章 介 绍 零 维 颗粒 群 平衡 模拟 的 数值 方法 ,主要 是 对 目前 已 有 方法 的 综述 ;第 4 章 则 
介绍 我 们 在 零 维 颗 粒 群 平衡 模拟 的 随机 模型 方面 所 做 的 工作 ;第 5 章 进而 介绍 我 
们 发 展 的 多 维 颗粒 群 平衡 模拟 的 随机 模型 ,构建 了 颗粒 群 平衡 模拟 与 四 向 耦合 多 
相 汕 流 模型 的 联系 ;第 6 章 介绍 我 们 发 展 的 颗粒 群 平 衡 模 拟 随机 模型 的 工程 应 用 
和 研究 展望 。 本 书 第 2 章 中 有 限 惯性 小 颗粒 滑 流 碰撞 核 部 分 引用 柳 朝 晖 教授 所 指 
导 的 陈 筷 密 硕 士 和 李 瑞 霞 硕士 的 部 分 研究 工作 ,其 他 内 容 均 由 赵 海 波 独 立 撰写 ,其 
中 郑 楚 光 全 面 指导 了 颗粒 群 平衡 模拟 这 一 工作 的 开展 。 书 稿 的 组 织 , 统 稿 校 核 等 
工作 由 赵 海 波 完成 。 

本 书 的 出 版 , 离 不 开国 内 外 同行 的 帮助 。 在 进行 PBM 的 Monte Carlo 方法 的 
定量 比较 和 定性 分 析 的 工作 中 ,Themis Matsoukas 博士 (Department of Chemical 
Engineering, Pennsylvania State University, USA) 和 Arkadi Maisels 博士 
(Process Technology, Degussa AG,Germany) 与 作者 进行 了 深入 的 学 术 交 流 , 共 
同 完成 了 此 项 工作 ;在 进行 降雨 过 程 气 溶胶 湿 沉 降 的 工作 时 ,北京 大 学 大 气 环境 系 
秦 瑜 教授 以 其 深厚 的 专业 造 讶 给予 作 者 极 大 的 帮助 ;在 PBM 研究 的 起 始 阶段 , 清 
华 大 学 核能 院 的 于 溯源 教授 与 作者 进行 了 讨论 ,并 邮寄 了 资料 ;清华 大 学 热能 工程 
系 姚 强 教授 在 主持 973 项 目 “ 燃 烧 源 可 吸 和 人 颗粒物 的 形成 与 控制 技术 基础 研究 
(2002CB211600) 期间, 本 实验 室 徐 明 厚 教授 在 主持 该 973 子 课题 “燃烧 源 一 次 颗 
粒 物 的 生成 .成 核 与 生长 机 制 (2002CB211602)” 期 间 , 均 对 作者 的 研究 课题 给 予 了 
科学 的 建议 。 借 此 机 会 对 以 上 研究 者 表示 深 深 的 谢意 。 本 书 的 出 版 同样 离 不 开 煤 
燃烧 国家 重点 实验 室 和 我 们 课题 组 打下 的 坚实 的 基础 。 在 课题 组 多 位 老师 和 历届 
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博士 生 、 硕 士 生 的 共同 努力 下 ,我 们 在 气 固 两 相 流 的 雷诺 应 力 -概率 密度 函数 两 相 
灌流 模型 . 视 密度 加 权 平 均 两 相 湛 流 模 型 、 直 接 数 值 模拟 、 大 涡 模 拟 、 格 子 - 玻 尔 兹 
曼 模拟 等 方面 都 进行 了 相关 工作 ,这 些 工 作为 本 书 的 主要 内 容 一 一 离散 系统 动力 
学 演变 过 程 的 颗粒 群 平衡 模拟 一 一 打下 了 坚实 的 基础 或 对 本 书 所 述 论题 作 了 实质 
性 工作 ,参与 这 些 工作 的 研究 者 包括 柳 朝 晖 教授 . 郭 照 立 教授 . 张 军营 教授 . 郑 瑛 教 
授 , 周 向 阳 博 士 . 邹 春 副教授 , 张 立 鹿 副教授 、 郭 欣 副教授 . 刘 晶 副教授 .于 勇 博士 、 
王 汉 封 博 士 , 贺 和 铸 博 士 . 陈 般 密 硕士 、 李 瑞 起 硕士 等 。 因 此 ,本 书 是 集体 智慧 的 
结果 。 

本 书 研究 内 容 得 到 了 如 下 课题 的 资助 :国家 重点 基础 研究 规划 项 目 (973)“ 燃 
烧 源 一 次 颗粒 物 的 生成 .成 核 与 生长 机 制 (2002CB211602)”、 国 家 自然 科学 基金 面 
上 项 目 * 频 粒 尺 度 分 布 时 间 和 空间 演变 过 程 的 Monte Carlo 描述 (20606015)”、 国 
家 自然 科学 基金 重点 项 目 “ 西 部 煤 中 矿物 质 及 特有 污染 组 分 在 燃烧 与 转化 过 程 中 
的 迁徙 ,演化 行为 (90410017)”、973 课题 “ 燃 煤 重 金属 脱 除 (2006CB200304)”“ 燃 
KE CO: 分 离 与 富 集 (2006CB705807)”. 霍 英 东 教 育 基金 “复杂 多 相 流 动 与 化 学 反应 
体系 的 基础 研究 (114017)” 等 。 

目前 国内 有 许多 关于 多 相 流 方面 的 专著 出 版 ,本 书 内 容 也 可 属于 多 相 流 领域 
的 宏观 数值 模拟 ,但 是 目前 尚 没 有 专著 对 颗粒 群 平衡 模拟 进行 系统 的 介绍 ,我 们 希 
望 本 书 的 出 版 能 够 做 到 抛砖引玉 的 作用 ,希望 颗粒 群 平衡 模拟 能 够 在 一 定 程度 上 
得 到 国内 同行 的 关注 ,并 共同 促进 颗粒 群 平衡 模拟 在 国内 的 发 展 ,使 其 能 够 在 各 个 
自然 和 工程 领域 得 到 应 用 ,为 实际 工作 提供 解决 办 法 。 

由 于 作者 水 平 有 限 ,对 这 个 博大 精深 且 高 速 发 展 的 领域 仅仅 只 有 几 年 的 研究 
积累 ,对 于 该 领域 的 某 些 关键 问题 尚 处 于 探索 阶段 和 研究 阶段 ,特别 是 我 们 关于 多 
变量 颗粒 群 平衡 模拟 和 多 维 多 变 量 颗 粒 群 平衡 模拟 的 工作 还 正在 开展 之 中 , 书 中 
肯定 存在 不 足 之 处 ,恳切 希望 读者 能 够 通过 如 下 联系 方式 将 意见 反馈 给 我 们 ,以 此 
指导 和 促进 我 们 今后 的 工作 :hzhao@mail. hust. edu. cn 或 华中 科技 大 学 煤 燃 烧 国 
家 重点 实验 室 。” 赵 海 波 (430074) 。 
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自然 和 工程 领域 广泛 存在 着 复杂 的 多 相 流体 系统 ,其 基本 特点 是 连续 相 (通常 
为 气体 或 液体 ?携带 大 量 的 离散 相 颗 粒 群 (通常 为 气体 中 的 固体 颗粒 或 液 滴 ,或 液 
体 中 的 固体 颗粒 或 气泡 等 ) 一 起 运动 ,连续 相 与 离散 相 之 间 、 离 散 相 与 离散 相 之 间 
存在 非 线性 、 非 平衡 , 非 均匀 , 非 稳 态 多 尺度 的 相互 耦合 作用 。 对 这 种 颗粒 流体 系 
统 (或 称 为 离散 系统 ) 进 行 数值 模拟 和 定量 描述 有 利于 揭示 复杂 系统 的 内 部 机 理 和 
规律 ,优化 操作 条 件 、 指 导 系统 设计 和 实验 设计 、 进 行 模型 参数 辨识 等 。 离 散 系统 
数值 模拟 的 难点 之 一 在 于 其 复杂 的 动力 学 演变 过 程 ,包括 颗粒 碰撞 凝聚、 破碎 \ 冷 
凝 /蒸发 .成 核 . 沉 积 ,表面 化 学 反应 等 物理 化 学 过 程 。 本 章 首先 对 离散 系统 及 其 动 
力学 演变 过 程 进行 介绍 ,然后 分 别 介绍 两 种 可 行 的 宏观 数值 模拟 方案 一 一 四 向 耦 
合 多 相 消 流 模型 和 颗粒 群 平衡 模拟 ,最 后 对 本 书 主要 结构 和 特色 进行 归纳 总 结 。 


1.1 离散 系统 动力 学 演变 过 程 


离散 系统 广泛 存在 于 自然 环境 工业 过 程 甚至 社会 领域 中 。 在 自然 环境 中 ,小 
到 大 气 气 溶胶 的 生成 ,生长 和 演变 ,或 雨雾 .冰雹 等 的 形成 和 降落 ,甚至 海水 泡沫 
破灭 形成 的 盐 晶 颗粒 ,大 到 宇宙 中 星体 的 碰撞 、 爆 炸 等 , 均 可 纳入 离散 系统 的 研究 
范畴 。 工 程 领域 中 存在 的 离散 系统 更 是 数不胜数 ,所 涉及 的 学 科 门 类 包括 燃烧 [如 
燃烧 合成 纳米 颗粒 ;soot( 碳 烟 ) 和 PAH( 多 环 芳烃 ) 的 生成 长 大 ;固定 源 和 移动 源 
燃烧 装置 中 可 吸入 颗粒 物 的 生成 .生长 和 迁徙 ; 煤 燃烧 过 程 中 微量 重金 属 在 可 吸入 
颗粒 物 上 的 富 集 ;内 燃 机 喷雾 燃烧 ;火灾 过 程 中 烟雾 和 碳 黑 的 生成 等 ]、 公 共 健康 
(如 室内 气 溶胶 、 烟 草 颗粒 的 成 核 . 团 到 等 微 物理 化 学 过 程 )、 化 学 工程 (如 流 化 床 、 
精 馏 塔 等 过 程 设备 中 团聚 体 和 气泡 的 破碎 和 聚 并 等 ;乳化 液 滴 颗 粒 的 聚合 和 表面 
化 学 反应 等 ;结晶 过 程 中 晶体 的 生成 和 生长 等 ;纳米 粉 体制 备 过 程 中 的 快速 化 学 反 
应 , 凝 并 固化 、 摩 擦 破碎 和 干燥 等 ;胶体 的 团聚 、 微 混合 和 球 化 及 结构 重建 现象 , 异 
类 液 相 茶 取 过 程 中 液 滴 颖 粒 的 聚 并 破碎 、 相 间 质 量 交换 和 相 分 离 等 )、 一 般 工 业 工 
程 (如 焊接 过 程 中 飞溅 的 金属 颗粒 ; 交 变 电 场 或 者 声场 中 的 粉尘 或 烟尘 的 聚 并 等 ) 、 
生物 医学 工程 (如 细胞 的 生成 、 生 长 和 分 裂 以 及 内 部 蛋白 质 组 分 如 DNA. 和 RNA 
的 再 分 布 等 )、 核 工程 (如 核反应 堆 的 安全 性 分 析 中 ,模拟 爆炸 过 程 中 放射 性 颗粒 的 
扩散 沉降 过 程 等 ) 等 领域 。 而 社会 和 交通 领域 中 物流 、 人 流 、 车 流 的 统计 分 析 等 ,也 
可 以 借鉴 离散 系统 的 概念 。 
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离散 系统 包括 连续 相 和 离散 相 ,其 所 表现 的 宏观 现象 是 连续 相 与 离散 相 、 离 散 
相 与 离散 相 之 间 相 互 作用 的 结果 。 连 续 相 本 身 的 运动 规律 ,特别 是 湛 流 现象 ,一 直 
是 几 个 世纪 以 来 的 研究 热点 ,也 是 尚未 解决 的 科学 问题 之 一 。 已 经 发 展 了 很 多 数 
学 模型 和 方法 来 描述 连续 相 满 流 运动 ,如 灌流 模式 理论 (包括 工程 中 广泛 应 用 的 
k-e 模型 .雷诺 应 力 模型 .代数 应 力 模型 等 )" 大 涡 模拟 5 ” 、 直 接 数 值 模拟 中 、 
格子 - 玻 尔 兹 曼 方 法 "”、 离 散 涡 模拟 中、 拟 颗粒 模拟 "1 等。 而 对 于 离散 相 的 描述 ， 
大 致 可 以 分 为 两 大 类 方法 52 :基于 网 坐标 体系 的 拟 流 体 模型 和 基于 拉 格 朗 日 坐标 
体系 的 轨道 模型 。 拟 流体 模型 把 颗粒 相 看 作 与 流体 相互 相 渗透 .相互 作用 的 连续 
介质 ,而 轨道 模型 把 颗粒 相当 作 离 散 的 群 , 它 沿 着 颗粒 轨道 跟踪 颗粒 的 运动 和 动力 
学 行为 ,随机 性 轨道 模型 ,确定 性 轨道 模型 . 拉 格 朗 日 Langevin 方程 等 均 属于 轨道 
模型 。 连 续 相 与 离散 相 之 间 的 相互 作用 、 相 互 耦合 , 即 双向 耦合 (two-ways cou- 
pling) 是 多 相 消 流 模型 的 关键 之 一 ,经 过 国内 外 诸多 学 者 的 努力 ,双向 耦合 多 相 消 
流 模型 已 经 在 工程 领域 较为 普及 ,对 于 一 些 复杂 系统 ,如 流 化 床 50 、 煤 粉 燃烧 [5 、 
DEAT , 均 能 达到 较 高 的 模拟 精度 。 

然而 ,对 于 离散 系统 而 言 ,仅仅 描述 连续 相 、 离 散 相 以 及 连续 相 和 离散 相 的 双 
向 硝 合 尚 不 足以 对 系统 进行 定量 描述 ,离散 系统 的 核心 内 容 是 离散 相 和 离散 相 之 
间 的 相互 作用 。 这 种 相互 作用 对 于 多 相 汕 流 模型 而 言 ,可 以 归纳 为 “四 向 耦合 ” 
(four-ways coupling) 效 应 ,或 者 专门 称 之 为 离散 系统 的 动力 学 演变 。 本 书 的 重点 
即 离散 系统 的 动力 学 演变 过 程 。 


1.1.1 离散 系统 的 动力 学 事件 


对 于 离散 系统 进行 数值 模拟 和 定量 描述 ,重点 关注 的 是 离散 单元 (如 离散 的 固 
体 颗 粒 、 液 滴 或 气泡 等 ) 所 经 历 的 各 种 动力 学 事件 [包括 碰撞 、 凝 并 (或 团聚 .凝聚 
等 )( 异 相 ) 冷 凝 / 蒸 发 (或 表面 生长 /消融 )、( 均 相 ) 成 核 ,沉积 (或 清除 .沉降 等 )、 迁 
移 ( 流 人 /流出 ) 等 ]。 通 过 统计 离散 单元 (为 简便 起 见 ,本 书 一 般 采 用 颗粒 来 指 代 离 
散 单元 ) 可 以 获取 离散 颗粒 群 的 内 部 变量 [internal variables, 通 常 为 单 组 分 颗粒 的 
尺度 ,也 可 包括 多 组 分 颗粒 尺度 、 表 面积 、 孔 际 率 、 分 形 维 数 等 ;相应 地 ,把 颗粒 位 
3t .速度 等 称 为 外 部 变量 (external variables)] 的 分 布 函数 的 时 间 和 空间 演变 过 
程 ,其 中 最 受 关注 的 是 颗粒 尺度 分 布 函 数 的 时 间 和 空间 演变 过 程 , 即 具有 某 个 尺度 
的 颗粒 的 数目 浓度 在 时 空 坐标 中 的 变化 。 由 于 离散 颗粒 群 的 宏观 性 质 ,如 光 散 射 、 
电荷 吸附 、 毒 性 ,辐射 性 ,沉积 率 、 捕 捉 策略 、 颗 粒 产品 的 品质 等 都 与 离散 颗粒 群 内 
部 变量 的 分 布 函数 紧密 相关 ,所 以 其 分 布 模型 便 成 为 研究 离散 颗粒 系统 的 一 个 关 
键 , 可 以 采用 离散 颗粒 群 内 部 变量 的 分 布 函数 的 时 空 演变 过 程 来 量化 离散 系统 的 
动力 学 演变 过 程 。 

通常 ,离散 颗粒 的 动力 学 事件 不 仅 与 离散 颗粒 群 本 身 属性 紧密 相关 ,也 同时 受 
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控 于 连续 相 的 运动 规律 。 下 面 对 几 个 主要 的 动力 学 事件 进行 简单 介绍 。 

1) 碰撞 

颗粒 碰撞 (collision) 是 离散 系统 最 常见 和 最 关键 的 动力 学 事件 之 一 。 所 谓 碰 
撞 , 是 指 两 个 或 两 个 以 上 的 颗粒 发 生 相 互 接触 并 分 离开 来 的 过 程 ,碰撞 前 后 颗粒 本 
身 的 质量 并 无 变化 ,但 是 颗粒 之 间 存 在 动量 和 能 量 的 交换 ,碰撞 前 后 颗粒 速度 将 发 
生 改 变 ,碰撞 过 程 通 常 满足 动量 守恒 定律 。 本 书 只 考虑 二 元 碰撞 ,其 碰撞 过 程 如 图 
1.1 所 示 。 碰 撞 并 不 改变 颗粒 总 数目 和 参与 碰撞 事件 的 颗粒 的 质量 ,但 是 改变 参 
与 碰撞 事件 的 颗粒 的 动力 学 特性 ,所 以 碰撞 导致 颗粒 尺度 分 布 的 空间 演变 而 不 影 
响 颗粒 尺度 分 布 的 时 间 演 变 。 
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图 1. 1 上 颗粒 碰撞 示意 图 


处 理 颗粒 碰撞 过 程 的 模型 可 以 分 为 两 类 , 即 软 球 模型 和 硬 球 模型 中 。 软 
球 模型 也 可 称 为 离散 单元 法 (discrete element method, DEM) , 它 将 颗粒 视 为 有 弹 
性 的 物体 ,颗粒 碰撞 过 程 具有 一 定 的 接触 时 间 ,并 通过 弹性 、 阻 尼 和 清 移 的 力学 机 
理 来 计算 接触 力 ,其 中 弹性 用 于 模拟 变形 效应 ,阻尼 用 于 模拟 缓冲 效应 。 软 球 模型 
可 以 考虑 多 体 碰撞 ,并 通常 将 接触 力 与 其 他 外 力 进行 矢量 到 加 ,将 颗粒 的 悬浮 过 程 
与 碰撞 过 程 综合 考虑 ,统一 到 牛顿 第 二 定律 中 ,以 描述 颗粒 的 位 移 和 速度 变化 。 硬 
球 模型 则 假设 颗粒 之 间 的 碰撞 是 有 序 的 瞬时 二 体 接触 ,并 采用 动量 守恒 定律 来 处 
理 颗粒 之 间 的 相互 作用 ,碰撞 之 后 颗粒 的 平 动 速度 和 角速度 可 以 由 碰撞 前 的 颗粒 
运动 状态 ,恢复 系数 和 摩擦 系数 来 确定 07 。 

2) 凝 并 

颖 粒 凝 并 事件 普遍 存在 于 细微 颗粒 物 演变 过 程 中 。 所 谓 凝 并 ,是 指 两 个 或 两 
个 以 上 的 颗粒 发 生 碰撞 而 粘 结 在 一 起 而 形成 一 颗 尺 度 更 大 的 颗粒 。 本 书 只 考虑 最 
常见 的 二 元 凝 并 。 通常 来 说 ,如 果 事件 发 生前 后 的 颗粒 均 为 球形 颗粒 ,可 称 为 凝 并 
(coagulation) ,如 图 1. 2 所 示 , 它 常见 于 液 滴 和 熔融 颗粒 之 间 的 相互 作用 ;而 如 果 
两 颖 颗粒 粘 结 在 一 起 而 生成 不 规则 体 的 大 颗粒 , 则 这 种 事件 依据 不 同 的 学 科 或 工 
程 领域 可 以 称 为 聚 结 (coalesce)、 团 聚 (agglomeration) , 348 (aggregation) , EE 
Clocculation) 5$, APA 1. 3 所 示 , 它 常见 于 燃烧 ,胶体 、 结 晶 、 造 粒 等 领域 中 细微 颗 
粒 物 的 相互 作用 。 实 际 上 ,可 以 通过 质量 分 形 维 数 (mass fractal dimension, Dj) 把 
不 规则 颗粒 团 按照 球形 颗粒 进行 处 理 , 此 时 不 规则 颗粒 的 当量 体积 为 v=xd?/6， 
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对 于 球形 颗粒 ,Di 一 3。 本 书 把 这 类 事件 一 般 统称 为 凝 并 事件 。 


O-o — 


图 1. 2 颗粒 凝 并 示意 图 
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图 1.3 颗粒 团聚 示意 图 


一 次 二 元 凝 并 事件 之 后 颗粒 群 总 数目 减 一 而 总 质量 不 变 ,参与 事件 的 颗粒 的 
动力 学 特性 (如 速度 ,动能 等 ) 均 会 发 生变 化 ,所 以 凝 并 事件 导致 颗粒 尺度 分 布 的 时 
间 和 空间 演变 。 通 常 认 为 凝 并 事件 前 后 遵循 动量 守恒 定律 。 

颗粒 凝 并 事件 一 定 是 由 于 碰撞 事件 所 引起 的 ,但 是 并 非 所 有 的 碰撞 事件 均 直 
接 导致 凝 并 事件 。 凝 并 核 模型 由 三 个 相互 关联 的 模型 决定 "9 :几何 碰撞 率 、 碰 撞 
效率 、 凝 并 效率 。 颗 粒 几 何 碰 撞 率 描述 了 颗粒 之 间 在 同一 时 刻 理论 上 轨道 发 生 交 
又 的 概率 P?-2 。 实 际 上 ,因为 颗粒 与 颗粒 之 间 存在 范 德 华 力 的 影响 ,也 因为 颗粒 
空隙 之 间 汕 流 对 颗粒 的 作用 ,在 理论 上 同一 时 刻 轨道 交叉 的 颗粒 可 能 会 相互 滑 移 
开 来 ,并 不 发 生 真正 的 碰撞 ,这 可 以 通过 碰撞 效率 模型 ~ 习 来 考虑 。 布 朗 扩散 、 消 
流 聚 集 效应 、 注 流 输 运 效应 、 静 电 吸 附 等 机 理 是 决定 几何 碰撞 率 和 碰撞 效率 的 关 
键 。 即 使 颗粒 之 间 发 生 碰 撞 , 也 可 能 存在 弹性 或 非 弹性 碰撞 、 凝 并 破碎 等 结果 ,可 
以 提出 一 个 考虑 颗粒 之 间 各 种 相互 作用 力 和 颗粒 流体 知性 、 温 度 等 属性 的 凝 并 效 
Ugo son, ERS 2 章 中 将 详细 描述 这 些 模型 。 

颗粒 碰撞 和 凝 并 事件 均 涉及 两 颗 已 存在 的 颗粒 , 故 可 称 之 为 双 颗粒 事件 。 双 颗 
粒 事件 的 主要 机 理 包括 汕 流 作用 (turbulent effect) 和 布朗 扩散 (Brownian diffusion) 。 

3) 球 化 

球 化 (spheroidization) 事 件 是 指 不 规则 的 团聚 体 表面 积 动态 变化 (通常 为 表面 
积 随时 间 缩 小 ) 而 其 总 质量 保持 不 变 的 过 程 ,这 个 过 程 可 能 是 由 于 温度 升 高 过 程 中 
颗粒 表面 张力 所 引起 的 ,很 多 领域 也 称 该 事件 为 烧结 (sintering) 事 件 , 如 图 1. 4 所 
示 。 该 事件 常见 于 燃烧 过 程 中 soot 生成 .可 吸入 颗粒 物 生成 等 。 通 过 跟踪 离散 颗 
粒 的 表面 积 这 一 内 部 变量 来 考虑 该 事件 主导 下 的 颗粒 群 动力 学 演变 过 程 。 


图 1.4 颗粒 球 化 示意 图 


4) 破碎 
颗粒 破碎 (breakage,fragmentation) 事 件 是 指 一 颗 母 颗粒 的 内 部 结构 受到 外 


力 ( 如 不 均匀 的 热 应力 、 体 积 力 、 冲 击 力 等 ) 作 用 而 分 裂 成 若干 个 子 颗粒 的 过 程 ,如 
图 1.5 所 示 。 破 碎 过 程 中 颗粒 质量 保持 不 变 而 颗粒 数目 增多 。 破 碎 机 理 非常 复 


杂 , 需 要 根据 实际 情况 具体 分 析 。 
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图 1.5 颗粒 破碎 示意 图 
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5) 异 相 冷凝 /蒸发 

颗粒 的 异 相 冷凝 /蒸发 (heterogeneous condensation/evaporation) (本 书简 称 
为 冷凝 /蒸发 ) 事 件 是 由 于 远离 颗粒 的 冷凝 组 分 蒸气 压力 (加 ) 和 靠近 颗粒 的 冷凝 
组 分 平衡 蒸气 压力 () 之 间 的 差异 导致 的 气 - 固 ( 液 ) 两 相 之 间 的 质量 迁移 过 程 。 
AUR. p7 2 p^ ,冷凝 现象 发 生 ,气相 组 分 凝结 到 固体 颗粒 或 液 滴 上 ;如 果 p p, 
则 蒸发 现象 发 生 , 固体 颗粒 或 液 滴 的 组 分 挥发 到 气体 环境 中 。 冷 凝 现象 与 蒸发 现 
象 机 理 相同 ,方向 各 异 。 很 多 场合 ,冷凝 /蒸发 也 称 为 表面 沉积 (生长 )/ 消 融 [sur- 
face deposition(growth)/dissolution] 等 ,可 以 把 其 类 比 于 气相 分 子 团 与 离散 颗粒 
的 凝 并 事件 。 冷 凝 /蒸发 并 不 改变 颗粒 总 数目 浓度 ,但 是 将 改变 颗粒 质量 浓度 。 冷 
凝 /蒸发 事件 非常 普遍 ,如 易 挥 发 的 痕 量 重金 属 蒸气 在 超 细微 颗粒 物 上 的 冷凝 EC] ; 
珠 状 凝结 小 球 的 传 热 5 ;喷雾 过 程 中 小 液 滴 在 高 温 环境 中 的 蒸发 c9] 等。 图 1. 6 为 
颗粒 冷凝 事件 示意 图 。 导 致 冷凝 /蒸发 的 机 理 包括 输 运 所 控制 的 扩散 (主要 作用 于 
AHATE). AFE t (molecular bombardment, 主要 作用 于 连续 区 ) .表面 控制 
的 化 学 反应 和 颗粒 控制 的 体积 反应 等 。 
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图 1. 6 颗粒 冷凝 示意 图 


6) 沉积 

颗粒 沉积 (deposition) 事 件 指 某 颗 粒 从 颗粒 群 中 逃逸 出 来 而 不 再 参与 离散 系统 
动力 学 演变 过 程 ,如 图 1. 7 所 示 , 有 些 领 域 可 以 称 其 为 清除 (removal) 或 沉降 (scaven- 
ging) 等 事件 。 飞 灰 颗粒 在 除尘 器 (静电 除尘 器 ,湿式 除尘 器 ,机 械 式 除尘 器 .过 滤 式 
除尘 器 等 ) 中 被 收集 的 过 程 、 飞 灰 颗粒 在 炉膛 水 冷 壁 , 烟 道内 的 结 潭 等 过 程 、 飞 灰 颗 粒 
排出 烟 向 后 在 大 气 中 的 干 沉降 和 湿 沉 降 等 过 程 , 均 可 以 笼统 地 归结 为 颗粒 的 沉积 。 
各 种 过 程 存在 各 种 复杂 的 动力 学 机 理 , 如 重力 作用 布朗 扩散 、 江 流 扩散 和 输 运 .电荷 
吸附 , 液 滴 捕 集 等 。 沉 积 事件 导致 颗粒 数目 浓度 和 质量 浓度 不 断 减 少 。 
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7) 表面 化 学 反应 

颗粒 表面 所 发 生 的 化 学 反应 (chemical reaction) 同 样 也 可 归纳 入 动力 学 事件 ， 
如 soot 颗粒 表面 的 碳 原子 活性 点 (active sites) 可 能 与 气相 组 分 中 的 O, 或 OH- 基 
团 发 生 表面 化 学 反应 ,这 种 化 学 反应 通常 不 会 影响 颗粒 数目 浓度 ,但 是 将 对 颗粒 质 
量 浓度 和 颗粒 表面 积 产生 影响 。 化 学 反应 事件 的 简单 示意 如 图 1. 8 所 示 , 有 时 可 
以 把 这 种 事件 类 比 于 表面 沉积 (生长 )/ 消 融 事件 。 
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图 1. 8 颗粒 表面 化 学 反应 示意 图 


图 1.7 颗粒 沉积 示意 图 
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可 以 称 这 些 动 力学 事件 为 单 颗粒 事件 。 

8) 均 相 成 核 

均 相 成 核 (homogeneous nucleation) (或 自身 成 核 ) 是 指 过 饱和 体系 中 气相 (或 
液 相 ) 介 质 中 的 某 些 分 子 团 吸附 气体 (或 液体 ) 分 子 而 使 得 自身 尺度 超过 临界 成 核 
尺度 ,从 而 转化 为 固 相 ( 或 液 相 ) 的 过 程 , 它 实现 了 气相 (或 液 相 ) 向 固 相 ( 或 液 相 ) 的 
质量 迁移 ,如 水 蒸气 与 SO, 气体) 结合 生成 He SO, ( 液 滴 ) 的 二 元 成 核 过 程 中 。 成 
核 过 程 如 图 1. 9 所 示 , 其 机 理 包 括 产生 过 饱和 的 物理 过 程 (绝热 膨胀 混合、 传导 冷 
却 和 辐射 冷却 等 ) 和 气相 化 学 反应 (分 为 自身 成 核 和 多 元 成 核 ) 等 ""]。 成 核对 颗粒 
质量 浓度 和 数目 浓度 都 有 重要 的 影响 。 
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图 1.9 颗粒 成 核 示意 图 


通常 认为 成 核 事件 的 发 生 取 决 于 前 驱 体 (precursor) 而 并 不 涉及 任何 一 颗 已 
存在 的 颗粒 , 故 可 称 之 为 零 颗粒 事件 。 


1.1.2 离散 系统 动力 学 演变 过 程 的 基本 特点 


离散 系统 的 动力 学 事件 涉及 非常 复杂 的 物理 化 学 过 程 , 且 离 散 系统 本 身 属于 
多 相 复 杂 系 统 , 连 续 相 本 身 的 满 流 机 制 、 离 散 相 与 连续 相 相 互 看 合 等 均 极为 复杂 ， 
这 些 现 象 直接 导致 离散 系统 动力 学 演变 过 程 存在 如 下 基本 特点 : 

D 非 线性 

各 种 动力 学 事件 均 存在 非常 复杂 的 机 理 , 如 处 于 滑 移 区 和 过 渡 区 的 细微 颗粒 
[尺度 一 般 在 0. 1— 1pm, Knudsen 3 (Kn) —ARFE 0.1 一 10, 其 中 Kn=2a/d,.A X 
气体 分 子平 均 自由 程 ,表示 相 邻 两 次 碰撞 之 间 气 体 分 子 移动 的 平均 距离 ,dr 为 颗 
粒 直径 ] 的 碰撞 和 凝 并 事件 同时 受 控 于 满 流 作用 和 布朗 扩散 ,两 种 机 理 存在 本 质 的 
区 别 , 均 对 颗粒 的 动力 学 演变 过 程 施加 非 线性 影响 ,但 是 两 种 机 理 又 并 非 完全 相互 
独立 ,目前 尚 没有 信服 的 理论 能 够 定量 描述 过 渡 区 的 细微 颗粒 的 碰撞 / 凝 并 过 程 。 
另外 ,不 仅仅 同一 种 动力 学 事件 存在 复杂 的 动力 学 机 理 , 同 一 颗粒 还 可 能 同时 经 历 
多 个 动力 学 事件 ,这 些 效应 均 不 是 线性 又 加 的 ,描述 颗粒 群 动力 学 演变 过 程 的 守恒 
方程 通常 是 部 分 积分 微分 方程 ,将 在 1. 3 节 详细 介绍 。 以 上 所 述 实际 上 属于 离散 
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系统 的 内 在 非 线性 性 ,另外 外 界 和 非 规则 因素 也 会 导致 离散 系统 的 非 线性 性 , 称 为 
次 生 非 线性 性 5 。 

2) 非 平衡 

离散 系统 中 连续 相 和 离散 相 、 离 散 相 和 离散 相 之 间 的 相互 耦合 和 相互 作用 , 导 
致 了 离散 系统 复杂 的 耗 散 结构 ,同时 也 存在 连续 相 和 离散 相 的 自 组 织 、. 分 贫 现 象 和 
混沌 行为 等 。 李 静海 等 "的 研究 认为 ,离散 系统 (颗粒 流体 系统 ) 中 两 相 耗 散 结构 
FUÉ DATS ARIF BREE BRA P7 390 B S 243 AA R RELEET 
分 岔 ,分 贫 导 致 耗 散 结构 的 形成 ,而 耗 散 结构 的 稳定 性 条 件 又 制约 着 耗 散 结构 的 变 
化 和 消亡 。 实 际 上 ,离散 系统 的 耗 散 结构 的 存在 本 身 就 意味 着 系统 处 于 远离 平衡 
的 状态 之 中 。 

3) 非 均匀 

连续 相 的 满 流 是 可 辨认 的 大 尺度 运动 中 包含 着 不 规则 的 随机 脉动 中 ,连续 相 
本 身 即 存在 非 均匀 的 涡 结构 和 大 尺度 拟 序 结构 ,而 离散 颗粒 群 与 涡 团 的 相互 作用 、 
离散 相 之 间 的 相互 作用 也 导致 非 均 匀 的 离散 场 ,包括 局 部 富 集 的 密 相 区 和 非 均 匀 
分 布 的 稀 相 区 。 密 相 区 和 稀 相 区 可 能 在 同一 空间 位 置 交替 出 现 , 称 为 离散 系统 的 
局 部 非 均 匀 性 5 , 即 局 部 状态 具有 时 间 相 依 性 ; 密 相 区 和 稀 相 区 也 在 系统 内 部 不 
同 空间 位 置 出 现 ,表现 为 整体 状态 的 空间 相依 性 , 称 为 离散 系统 的 整体 非 均匀 
性 5 。 离 散 系统 的 非 均匀 性 对 其 动力 学 演变 过 程 的 数值 模拟 提出 了 额外 的 要 求 ， 
即 必须 考虑 空间 关联 的 动力 学 事件 以 及 离散 相 的 空间 扩散 。 

4) 非 稳 态 

离散 系统 涉及 非常 复杂 的 物理 化 学 过 程 ( 即 各 种 复杂 的 动力 学 事件 ) ,它们 往 
往 对 离散 颗粒 群 内 部 变量 的 分 布 函数 产生 不 可 逆 的 影响 ,这 导致 颗粒 群 内 部 变量 
的 分 布 函 数 随时 间 而 不 断 演变 。 需 要 指出 的 是 ,通常 可 认为 离散 系统 在 “将 来 ”的 
状态 , 仅 与 它 “ 现 在 ”所 处 的 状态 有 关 , 而 与 “过 去 ”所 处 的 状态 无 关 , 即 可 认为 离散 
系统 中 各 种 动力 学 事件 的 发 生 满足 标准 的 Markov 过 程 。 离 散 系统 的 非 稳 态 性 要 
求 数值 模拟 必须 考虑 时 间 关 联 的 动力 学 事件 和 非 稳 态 的 连续 相 和 离散 相 。 

5) 多 尺度 

离散 系统 的 多 尺度 特征 可 以 从 多 个 方面 来 理解 。 首 先 ,连续 相 满 流 本 身 的 多 
尺度 特性 。 众 所 周知 中 , 油 流 是 连续 流体 系统 中 多 尺度 的 不 规则 运动 ,一 般 可 以 把 
水 流 场 分 解 为 规则 的 平均 场 和 不 规则 的 脉动 场 ,而 实际 上 省 流 脉动 并 不 是 完全 不 
规则 的 随机 过 程 ,而 是 在 不 规则 的 脉动 中 包含 可 辨认 的 有 序 大 尺度 运动 , 即 切 变 洲 
流 中 存在 大 尺度 的 拟 序 结构 ,而 且 有 结构 的 不 规则 运动 受 控 于 确定 性 非 线性 微分 
方程 本 身 ,在 确定 性 非 线性 微分 方程 中 可 以 获得 渐 近 的 不 规则 解 , 即 所 谓 的 混沌 现 
Z. 第 二 方面 ,离散 颗粒 群 本 身 的 多 尺度 特性 。 颗 粒 群 本 身 通常 具有 宽频 谱 特 性 ， 
而 不 同 尺度 的 颗粒 的 动力 学 事件 机 理 各 异 。 如 根据 颗粒 的 Knudsen 数 的 大 小 , 颗 
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粒 处 于 自由 分 子 区 .过 渡 区 、 滑 移 区 或 连续 区 ,不同 区 域内 颗粒 的 碰撞 、 凝 并 等 过 程 
的 布朗 作用 机 理 完 全 不 同 。 连 续 相 和 离散 相 的 多 尺度 特性 是 由 于 不 同 控制 机 理 相 
互 协调 的 结果 品 。 第 三 方面 ,连续 相 和 离散 相 的 多 尺度 关联 和 耦合 。 连 续 相 和 离 
散 相 本 身 的 多 尺度 特性 必然 导致 共存 的 多 相 系 统 的 多 尺度 特性 ,相间 的 相互 作用 
和 耦合 存在 典型 的 多 尺度 特征 。 例 如 ,根据 颗粒 自身 的 弛 豫 时 间 尺 度 m 与 Kolgo- 
morov 时 间 尺 度 ex ` 流 体积 分 时 间 尺 度 T. 之 间 的 大 小 关系 ,可 以 把 颗粒 形象 地 分 
为 细微 颗粒 (rt,<<rx) 有 限 惯性 颗粒 (rx <r <T.) ARERR C DT.) ,每 类 颗粒 
与 流体 之 间 的 相互 作用 存在 很 大 的 差异 。 细 微 颗粒 (或 无 惯性 颗粒 ,颗粒 的 
Stockes 数 等 于 0) 完 全 追随 流体 运动 ,颗粒 运动 受 小 尺度 湛 流 耗 散 涡 团 和 颗粒 的 
相互 作用 的 影响 ; 粗 重 颗粒 (颗粒 的 Stockes 数 无 穷 大 ) 则 认为 颗粒 之 间 相 互 独立 
而 不 存在 任何 关联 ,类 似 于 稀薄 气体 分 子 做 混乱 无 序 的 自由 分 子 运动 ,颗粒 运动 受 
大 尺度 消 流 含 能 涡 团 的 作用 ;有 限 惯 性 颗粒 则 同时 受 消 流 小 尺度 耗 散 涡 团 和 大 尺 
度 含 能 涡 团 的 作用 ,颗粒 之 间 相 互 关 联 。 第 四 方面 ,时 空 多 尺度 。 复 杂 离散 系统 的 
多 尺度 结构 同时 表现 在 时 间 和 空间 上 , 且 互 相 耦 合 ,空间 多 尺度 结构 是 控制 机 制 的 
协调 在 某 一 时 刻 的 表现 方式 ,而 结构 的 时 间 多 尺度 变化 则 是 这 种 协调 表现 出 来 的 
一 种 过 程 0 。 关 于 复杂 离散 系统 的 多 尺度 特性 ,在 李 静海 等 人 的 专著 (颗粒 流体 
复杂 系统 的 多 尺度 模拟 ) 里 面 有 更 深 答 的 讨论 。 

综 上 所 述 ,离散 系统 的 动力 学 演变 过 程 是 一 个 空间 非 均匀 、 时 间 非 稳 态 的 过 
程 , 它 受 控 于 各 种 非 线 性 、 非 平衡 .多 尺度 的 动力 学 控制 机 制 ( 即 各 种 动力 学 事件 如 
碰撞 、 凝 并 、 破 碎 等 )。 这 些 显著 的 特色 导致 对 其 进行 数值 模拟 和 定量 描述 存在 很 
大 的 困难 ,目前 尚未 能 很 好 地 解决 这 个 问题 。 实 际 上 ,目前 多 相 流 的 宏观 数值 模拟 
领域 的 研究 重点 已 逐渐 从 单一 的 工程 视野 向 更 为 科学 的 高 度 转变 ,并 最 终 服务 于 
高 精度 和 高 效率 的 工程 预报 。 本 领域 的 关键 热点 包括 连续 相 与 离散 相间 的 相互 作 
用 ,离散 相 与 离散 相间 的 相互 作用 等 ,尤其 是 颗粒 碰撞 、 相 变 、 凝 并 等 过 程 。 综 合 近 
年 来 该 领域 的 研究 内 容 , 对 离散 系统 动力 学 演变 过 程 的 宏观 数值 模拟 工作 大 概 可 
以 分 为 两 大 块 。 一 块 是 从 经 典 的 两 相 汕 流 模型 出 发 ,逐渐 从 以 往 的 单 向 耦合 (只 考 
虑 流体 相对 颗粒 相 的 影响 ) 普 及 到 双向 耦合 (考虑 流体 相 和 颗粒 相 的 相互 影响 ) 再 
发 展 到 四 向 耦合 (同时 考虑 两 相 相 互 影响 以 及 离散 颗粒 群 的 动力 学 事件 ) 多 相 测 流 
模型 。 另 外 一 块 是 颗粒 群 平衡 模拟 (population balance modeling. PBM) , 即 考察 
离散 单元 (如 多 相 流 中 离散 的 固体 颗粒 、 液 滴 或 气泡 等 ) 在 各 种 动力 学 事件 主导 下 
颗粒 群 的 内 部 变量 (通常 为 单 组 分 颗粒 的 尺度 ) 的 分 布 函 数 的 时 间 和 空间 演变 
过 程 。 
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作 连 续 相 来 处 理 , 而 对 颗粒 相 的 描述 一 般 基 于 拉 格 朗 日 坐标 体系 , 即 把 其 作为 离散 
相处 理 。 但 是 也 有 一 些 模型 把 实际 离散 分 布 于 流体 中 的 颗粒 相 假设 为 充满 整个 空 
间 没 有 间隙 的 流体 ,此 时 基于 欧 拉 坐标 系 来 描述 颗粒 相 。 因 此 ,根据 对 连续 相 和 离 
散 相 的 处 理 方式 不 同 ,一 般 可 以 把 两 相 满 流 模 型 划分 为 双流 体 模型 (或 称 为 欧 拉 - 
欧 拉 模型 ) 和 流体 -轨道 模型 (或 称 为 欧 拉 - 拉 格 朗 日 模型 )。 

在 两 相 济 流 模型 中 考虑 四 向 看 合 是 必要 的 。 以 气 固 两 相 流 中 最 常见 的 颗粒 磁 
撞 为 例 。 在 煤 粉 燃烧 器 的 喷 口 附近 ,以 及 有 壁面 约束 流动 ,特别 是 旋转 流动 的 壁面 
附近 ,颗粒 的 体积 浓度 很 容易 超过 O C10 70 ,颗粒 -颗粒 碰撞 以 及 颗粒 碰撞 对 流体 
水 流 的 影响 都 很 显著 ,颗粒 之 间 的 碰撞 产生 的 冲 量 使 得 颗粒 动量 发 生变 化 ,颗粒 之 
间 的 摩擦 作用 使 得 颗粒 能 量 发 生 转 移 ,颗粒 相互 碰撞 也 导致 颗粒 旋转 速度 产生 或 
者 发 生 改 变 ,这 将 使 得 颗粒 承受 相当 数量 级 的 Magnus 力 , 从 而 改变 颗粒 的 运动 轨 
迹 ,这 些 都 将 影响 流体 相 满 流 运动 ( 史 。 因 此 , 随 着 气 固 两 相 流 模型 和 数值 计算 方 
法 的 发 展 以 及 计算 能 力 的 提高 ,有 必要 在 气 固 两 相 流动 的 数值 模拟 中 充分 考虑 晒 
粒 间 相互 作用 对 流动 的 影响 ,也 就 是 所 谓 的 四 向 厅 合 。 双 流体 (多 流体 ) 模 型 (或 称 
为 欧 拉 - 欧 拉 模 型 ) 和 流体 -轨道 模型 (或 称 为 欧 拉 - 拉 格 朗 日 模型 ) 均 可 以 考虑 四 向 
He. 
1.2.1 双流 体 模型 


双流 体 模 型 中 连续 相 和 离散 相 可 以 采用 形式 统一 的 控制 方程 (质量 ,动量 和 能 
量 守恒 方程 ) 进 行 描述 ,并 可 以 采用 相同 的 数值 方法 来 求解 非 线性 控制 方程 。 它 的 
显著 优点 包括 计算 代价 少 、 建 模 和 求解 的 统一 性 等 。 双 流体 模型 的 难点 在 于 连续 
相应 力 和 离散 相 (或 泛称 为 固 相 ) 应 力 本 构 方程 的 模型 封闭 ,特别 是 当 需 要 考虑 四 
向 耦合 效应 时 ,难点 集中 体现 在 固 相 黏 度 和 固 相 压 力 的 模型 封闭 。 由 于 双流 体 模 
型 认为 流体 和 颗粒 可 以 共享 同一 位 置 ,流体 和 颗粒 相互 渗透 ,相互 作用 ,并 可 在 整 
体 上 视 为 一 种 特殊 性 质 的 介质 ,因此 ,难以 建立 相间 作用 和 颗粒 间作 用 的 数学 表达 
式 。 对 于 固 相 黏度 和 固 相应 力 ,早期 采用 经 验 关联 式 来 处 理 , 如 对 于 固 相 黏度 的 处 
理 ,采用 的 方法 包括 忽略 固 相 黏 度 , 假 设 固 相 黏 度 为 常数 ,将 固 相 黏度 看 作 固 相 浓 
度 的 函数 ;对 于 固 相 压力 ,一 般 采 用 固 相 弹 性 模 量 来 描述 等 。 

目前 在 双流 体 模型 中 考虑 四 向 耦合 效应 的 主流 方法 是 采用 颗粒 动 理学 理论 
(kinetic theory of granular flow)。 这 种 理论 来 源 于 分 子 动 理学 理论 ,把 颗粒 运动 
类 比 于 气体 分 子 的 热 运动 ,颗粒 的 动量 传递 机 制 被 分 解 为 颗粒 碰撞 传递 和 两 次 碰 
撞 之 间 的 悬浮 传递 两 种 "0 。 颗 粒 动 理学 理论 主要 用 于 考虑 颗粒 碰撞 , Sinclair? 
和 Gidaspow 等 [9 首先 运用 颗粒 动 理学 理论 模拟 流 化 床 中 气 固 两 相 流动 ,Nieuw- 
land 等 9 模拟 了 提升 管 中 气 固 流动 , 祁 海 广 等 “中 模拟 了 有 限 空间 内 的 风沙 流动 ， 
SCARE BIB k-e-k,-e。-8 双流 体 模型 模拟 了 循环 流 化 床 中 提升 管 气 固 两 
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而 言 ,颗粒 动 理学 理论 目前 存在 的 问题 主要 是 5 :采用 分 子 混沌 假设 ,认为 颗粒 速 
度 分 布 满足 空间 各 向 同性 ,与 实际 情况 不 符合 ;难以 考虑 摩擦 应 力 和 细 颗 粒 之 间 的 
黏附 作用 ; 单 参数 颗粒 碰撞 模型 只 考虑 法 向 碰撞 力 , 可 能 低估 了 碰撞 引起 的 能 量 耗 
散 等 ;应 用 于 多 分 散 性 系统 时 非常 复杂 ;等 等 。 

另外 , 周 力行 等 (中 将 颗粒 脉动 分 成 淇 流 引 起 的 大 尺度 脉动 和 颗粒 间 碰撞 产生 
的 小 尺度 脉动 ,建立 了 颗粒 相 双 尺度 二 阶 矩 两 相 满 流 模 型 ,考虑 了 颗粒 之 间 的 磁 
撞 , 与 单 尺 度 二 阶 矩 模型 相 比 ,对 于 颗粒 相 脉动 速度 和 雷诺 应 力 等 模拟 结果 有 一 定 
程度 的 改进 。 张 夏 和 周 力行 "提出 了 考虑 颗粒 -壁面 碰撞 的 双流 体 模型 ,可 以 考 
虑 摩擦 系数 .恢复 系数 .壁面 粗糙 度 等 因素 对 颗粒 济 流 的 影响 , 相 比较 于 完全 弹性 
碰撞 和 非 弹 性 碰撞 模型 有 明显 改进 。 

目前 四 向 耦合 的 双流 体 模 型 绝 大 部 分 均 只 有 考虑 颗粒 碰撞 的 能 力 , 通 常 所 说 
的 碰撞 并 不 会 引起 颗粒 尺度 分 布 的 时 间 演 变 , 但 是 将 导致 颗粒 尺度 分 布 的 空间 扩 
散 。 双 流体 模型 如 果 需 要 考虑 颗粒 凝 并 、 破 碎 等 动力 学 事件 ,此 时 另外 的 一 个 关键 
问题 是 要 构建 考虑 各 种 动力 学 事件 的 颗粒 消 流 模型 ,限于 凝 并 、 破 碎 、 冷 凝 / 燕 发 、 
成 核 ,沉积 等 动力 学 事件 的 复杂 性 ,目前 这 方面 的 研究 尚 处 于 探索 阶段 。 

总 体 而 言 , 在 欧 拉 坐 标 体系 中 描述 颗粒 相 运动 或 颗粒 尺度 分 布 的 动力 学 演变 
存在 如 下 固有 难点 :双流 体 模型 基于 容积 /统计 平均 描述 ,对 颗粒 运动 特征 的 分 辨 
率 小 于 拉 格 朗 日 模型 , 较 难 考 虑 四 向 看 合 ,目前 很 少 有 研究 能 够 在 双流 体 模型 中 考 
虑 颗粒 凝 并 、 破 碎 冷凝/ 蒸发 .成 核 和 沉积 等 动力 学 过 程 。 与 之 相对 应 的 是 ,在 拉 
格 朗 日 坐标 体系 中 跟踪 离散 颗粒 的 轨道 ,可 以 获取 颗粒 的 轨道 经 历 效应 和 历史 效 
应 ,从 而 能 得 到 颗粒 动力 学 演变 过 程 的 细节 信息 ,可 方便 处 理 多 维 、. 多 组 分 .多 分 散 
性 ( 宽 乌 分) 颗粒 群 ,具有 考虑 四 向 耦合 的 友好 性 。 


1.2.2 流体 -轨道 模型 


轨道 模型 实际 上 实现 了 对 颗粒 运动 的 直接 数值 模拟 ,其 关键 问题 是 如 何 考虑 
颗粒 -流体 相互 作用 和 颗粒 -颗粒 相互 作用 。 考 虑 颗粒 -流体 相互 作用 的 模型 和 算 
法 已 经 发 展 得 相对 成 熟 , 如 各 种 形式 的 随机 性 轨道 模型 和 确定 性 轨道 模型 通过 对 
流体 -颗粒 之 间 各 种 相互 作用 力 (特别 是 电力 ) 的 模拟 、 拉 格 朗 日 Langevin 方程 通 
过 考虑 颗粒 所 见 流体 微 元 的 运动 , 均 可 以 有 效 地 考虑 双向 耦合 ,描述 颗粒 汕 流 扩散 
的 轨道 穿越 效应 、 惯 性 效应 和 连续 性 效应 以 及 颗粒 满 流 运动 的 各 向 异性 甚至 局 部 
富 集 等 "50 。 考 虑 颗粒 -颗粒 之 间 相 互 作 用 的 四 向 耦合 轨道 模型 则 是 近年 来 的 研 
究 趋势 。 目 前 这 类 模型 的 重点 仍然 是 处 理 颗粒 碰撞 过 程 。 

一 般 来 说 ,在 流体 -轨道 模型 中 描述 颗粒 动力 学 演变 过 程 时 ,通过 一 个 算 子 分 
裂 技术 (operatorsplitting technique) RARE t 时 刻 颗粒 状态 参数 来 计算 1 十 At 时 
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刻 颗 粒状 态 参数 ,实际 上 是 把 颗粒 自由 运动 (无 动力 学 事件 ) 与 颗粒 动力 学 演变 过 
程 互相 解 夭 。 此 时 往往 把 计算 区 域 划分 为 若干 网 格 ,在 每 个 网 格 内 认为 流体 场 和 
颗粒 场 满足 均匀 各 向 同性 , 且 对 于 碰撞 、 凝 并 等 双 颗 粒 事件 , 一 般 仅仅 在 同一 网 格 
内 进行 处 理 , 虽 然 实际 上 发 生 双 颗 粒 事件 的 两 颗 颗 粒 在 该 时 间 步 长 内 可 能 并 不 在 
同一 网 格 之 内 。 一 般 存在 如 下 三 类 方法 考虑 颗粒 发 生 双 颗粒 事件 时 的 动力 学 演变 
过 程 : 

CD 基于 颗粒 轨迹 的 详细 信息 。 这 种 方法 通过 跟踪 实际 颗粒 轨道 ,利用 颗粒 
轨道 交叉 来 考虑 颗粒 碰撞 和 凝 并 等 ,能 够 揭示 颗粒 碰撞 的 一 些 细节 和 关键 参数 。 
Collins 等 9 在 DNS 方法 中 跟踪 实际 颗粒 轨道 ,利用 颗粒 轨道 交叉 来 考虑 颗粒 凝 
并 ,能 够 揭示 颗粒 凝 并 的 一 些 细节 和 关键 参数 ,但 如 用 于 工程 计算 , 则 计算 代价 过 
大 ; 郭 印 诚 等 5 发 展 格子 -确定 性 轨道 模型 考虑 颗粒 碰撞 ,认为 颗粒 的 碰撞 大 部 分 
发 生 在 同一 控制 容积 ,并 采用 另外 的 “格子 ”来 修正 ,从 而 可 以 减少 碰撞 判断 的 次 
数 ,计算 量 显 著 降 低 (他 们 的 算 例 可 减少 两 个 数量 级 的 计算 时 间 ) ,但 其 修正 方法 经 
验 性 较 强 , 且 误 差 较 大 。 

(2) 基于 直接 模拟 Monte Carlo(DSMC) 方 法 ,通过 模拟 少数 的 几 对 “虚拟 ” 碰 
挤 来 重 现 物理 系统 中 可 能 存在 的 大 量 真实 碰撞 事件 。 此 时 一 般 依据 动力 学 事件 的 
发 生 速率 .利用 随机 数 来 判断 颗粒 何 时 何 地 发 生 何 种 动力 学 事件 ,与 哪些 颗粒 发 生 
相互 作用 等 ,而 颗粒 i 与 网 格 内 某 颗 粒 j 发 生 双 颗粒 事件 的 概率 

Py = njnGri t rj) |vi — jl t 
SRP rir; 分 别 为 颗粒 i 和 7 的 半径 ;nj 为 颗粒 j 的 数目 浓度 ;v;、v; 为 颗粒 i 和 j 
的 速度 。 

Tsujit 多 利用 经 典 的 DSMC 方法 来 处 理 颗粒 碰撞 ,采用 修正 的 Nanbu 算法 来 
确定 与 颗粒 i 发生 碰撞 的 颗粒 ,要 求 事先 得 到 那些 与 i 相 邻 的 颗粒 的 状态 信息 ,一 
般 来 说 要 求 较 高 的 计算 机 内 存 和 CPU 时 间 ; 由 长 福 等 “9 也 采用 类 似 的 DSMC 方 
法 描述 了 循环 流 化 床 中 颗粒 碰撞 ; 攀 建 人 等 5 提出 了 一 个 新 的 几何 碰撞 率 模 型 ， 
且 认 为 虚拟 碰撞 颗粒 的 选择 应 该 按照 不 同 颗粒 类 在 网 格 中 的 实际 个 数 来 进行 拱 
配 ,并 提出 了 相应 的 匹配 方法 ,但 是 并 未 对 其 算法 进行 细 观 分 析 和 数学 证 明 ;Som- 
merfeld[55 则 提出 了 一 种 单 颗粒 方法 (single-particle method,SPMD) 在 欧 拉 / 拉 格 朗 
日 两 相 流 模型 框架 下 考虑 颗粒 碰撞 和 凝 并 ,此 时 并 不 要 求 得 到 相 邻 颗粒 的 任何 信 
息 , 而 是 采用 一 个 测试 颗粒 (test particle) 与 虚拟 碰撞 伙伴 (fictitious collision 
partner) 之 间 的 碰撞 来 描述 实际 碰撞 过 程 ,其 中 虚拟 碰撞 伙伴 根据 当地 尺度 分 布 
函数 信息 而 随机 产生 ,可 以 较 高 精度 地 处 理 低 颗粒 浓度 区 域 的 碰撞 过 程 ,但 是 这 种 
方法 需要 保存 每 个 网 格 之 内 的 颗粒 尺度 分 布 函数 (PSDF) 信 息 ,需要 较 多 的 计算 机 
内 存 , Haviland 等 多 把 PSDF 保存 成 频率 分 布 图 (histogram) ,而 Sommerfeld 
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则 对 PSDF 进行 参数 化 近似 , Valsov9 H ih AH BURL H te BURL Cfield particles 
or target particles) 概 念 则 较 好 地 解决 了 内 存 需求 问题 。 

(3) 类 比 空气 动力 学 中 分 子 间 碰 撞 。Paits 在 颗粒 相 的 Boltzmann 方程 中 考 
虑 颗粒 问 碰撞 作用 ,直接 求解 颗粒 相 的 Boltzmann 方程 从 而 得 到 颗粒 相 的 速度 分 
布 函数 ,但 是 该 类 方法 的 分 子 碰撞 类 比 假设 限制 了 其 应 用 范畴 。 

处 理 颗 粒 碰撞 动力 学 的 基本 模型 有 硬 球 模型 和 软 球 模型 。 硬 球 模型 主要 考虑 
二 元 碰撞 ,碰撞 之 后 颗粒 的 线 速度 .角速度 则 根据 动量 守恒 定律 由 碰撞 前 颗粒 运动 
状态 及 恢复 系数 和 摩擦 系数 确定 。Kitron 等 5 发 展 了 一 种 颗粒 刚性 碰撞 简易 模 
型 ;Lunc7 提 出 了 考虑 颗粒 旋转 的 颗粒 碰撞 动力 学 模型 ,考虑 颗粒 间 碰 撞 的 滑 移 和 
黏 性 。 软 球 模型 则 可 以 考虑 多 体 碰撞 , 日 本 的 Tsuji 课题 组 "广泛 应 用 软 球 模型 
来 模拟 流 化 床 和 循环 流 化 床 中 颗粒 碰撞 ,得 到 了 与 实验 相符 合 的 最 小 鼓 泡 速度 、 压 
力 波动 频率 、 颗 粒 的 团聚 和 分 散 ` 气 泡 的 长 大 和 破碎 等 。 

在 流体 -轨道 模型 的 框架 下 考虑 颗粒 凝 并 、 破 碎 、 沉 积 ,成 核 ,冷凝 /蒸发 等 动力 
学 事件 的 研究 仍然 较 少 。Sommerfeld 等 加 采用 随机 轨道 模型 .引入 几何 碰撞 率 、 
碰撞 效率 和 凝 并 效率 描述 了 细微 颗粒 的 凝 并 和 不 完全 弹性 碰撞 等 ;Ramkrishna 
等 只 采用 单 颗粒 法 考虑 空间 各 向 同性 的 凝 并 -破碎 问题 ,Kraft 等 也 利用 单 颗 粒 法 
描述 了 内 燃 机 内 轴 对 称 旋转 式 接触 器 内 液 滴 的 凝 并 和 破碎 行为 ,并 基于 质量 流 
量 法 (mass flow algorithm,MFA) 采 用 单 颗粒 方法 描述 颗粒 凝 并 动力 学 中。 这 方 
面 的 研究 需要 得 到 继续 深入 ,难点 之 一 在 于 模型 的 复杂 性 。 

双流 体 模 型 和 流体 -轨道 模型 的 共同 特点 是 运用 质量 、 动 量 和 能 量 守恒 方程 来 
描述 连续 相 和 离散 相 ,并 考虑 两 相 之 间 的 相互 耦合 和 离散 相 之 间 的 相互 作用 。 它 
们 均 是 通过 获得 离散 系统 的 详细 信息 来 表征 其 动力 学 演变 过 程 ,其 模型 一 般 较 为 
复杂 、 较 难 考虑 复杂 的 动力 学 事件 。 实 际 上 , 对 于 这 些 离散 系统 ,工程 上 关注 的 光 
散射 .电荷 吸附 、 毒 性、 辐射 性 ,沉积 率 、 捕 捉 策略 等 均 直接 相关 于 离散 颗粒 群 某 些 
内 部 变量 的 分 布 函 数 ,尤其 是 颗粒 尺度 分 布 函数 。 颗 粒 群 平衡 模拟 的 特点 就 是 仅 
仅 抓 住 颗粒 尺度 分 布 函数 这 个 关键 参数 ,利用 颗粒 尺度 分 布 函数 的 时 空 演变 过 程 
来 量化 离散 系统 的 动力 学 演变 过 程 。 


1.3 ”颗粒 群 平衡 模拟 


颗粒 群 平衡 模拟 (PBM) 在 离散 系统 动力 学 演变 过 程 的 数值 模拟 方面 展现 了 
强大 的 生命 力 ,促使 国际 学 术 界 对 其 给 予 了 高 度 的 关注 ,使 其 成 为 近期 的 研究 热点 
之 一 。 著 名 化 工 和 多 相 流 期 刊 Chemical Science Engineering 于 2002 年 57 卷 12 
期 及 2006 年 61 卷 1 期 以 专辑 的 方式 介绍 了 颗粒 群 平衡 模拟 ,诸多 国际 会 议 如 


International Conference on Population Balance Modelling, Proceedings of the 
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Combustion Institute, World Congress of Chemical Engineering, PARTEC, Inter- 
national Conference on Modelling Particulate Systems 等 均 将 PBM 作为 主题 或 专 
题 ,把 近 几 十 年 来 复杂 离散 系统 中 颗粒 群 平衡 模拟 的 研究 推 向 高 潮 。 

在 颗粒 群 平衡 模拟 中 ,离散 系统 被 视 为 一 个 服从 统计 学 规律 的 整体 ,每 个 动力 
学 事件 的 发 生 服 从 某 种 概率 [或 称 为 核 (kernel)], 这 些 概 率 与 整体 系统 属性 (如 多 
相 流 场 等)、 颗 粒 群 内 部 变量 (如 单 组 分 或 多 组 分 颗粒 尺度 、 分 形 维 数 、 孔 隙 率 、 表 面 
积 ` 组 分 浓度 等 ) 等 紧密 相关 ,但 是 统计 上 仍然 可 由 一 些 核 模型 所 描述 ,而 这 些 颗粒 
群 内 部 变量 的 动力 学 演变 过 程 可 由 颗粒 群 平衡 方程 (population balance equation， 
PBE) 或 称 为 通用 动力 学 方程 (general dynamic equation,GDE) 所 描述 。 

颗粒 群 平衡 方程 是 一 个 典型 的 部 分 积分 微分 方程 ,对 于 通常 的 多 分 散 性 ( 宽 筛 
分 ) 和 多 组 分 的 颗粒 群 和 非 线性 的 核 模型 而 言 ,在 高 维 相 空 间 R^ d= 1,253 R 
示 空 间 域 ,6 一 1,… p 表示 颗粒 群 内 部 变量 域 ,t 表示 时 间 域 ) 进 行 积分 微分 将 非常 
困难 ,所 以 PBM 需要 解决 的 瓶颈 问题 ,首当其冲 就 是 PBE 的 数值 方法 。 另 外 , 进 
行 颗粒 群 平衡 模拟 需要 已 知 的 动力 学 事件 发 生 速 率 的 模型 , 即 所 考虑 的 动力 学 事 
件 的 核 模型 ,而 核 模型 往往 与 受 控 于 离散 系统 中 各 种 复杂 的 调控 机 制 ,尽管 人 们 已 
经 建立 了 诸多 合理 的 核 模型 如 布朗 凝 并 核 和 满 流 凝 并 核 等 ,但 是 仍然 需要 对 非 线 
性 非 平 衡 多 尺度 系统 的 控制 机 制 加 深 认 识 ,从 而 获取 更 精确 的 核 模型 ,这 有 赖 于 严 
密 的 理论 分 析 、 精 确 的 实验 研究 和 细致 的 数值 模拟 。 并 且 ,颗粒 群 平衡 模拟 的 目的 
是 对 各 种 复杂 离散 系统 的 动力 学 演变 过 程 进 行 定量 描述 ,但 是 涉及 实际 工 况 ,操作 
条 件 、 边 界 条 件 、 所 需要 考虑 的 动力 学 事件 和 机 理 等 各 不 相 异 ,有 些 离散 系统 还 涉 
及 复杂 的 化 学 反应 、 多 相 流 场 等 ,而 且 在 各 个 领域 各 个 实际 工 况 中 进行 颗粒 群 平衡 
模拟 的 目的 也 过 然 不 同 ,此 时 颗粒 群 平衡 模拟 是 相当 复杂 的 工作 。 所 以 ,英国 谢 非 
尔 德 大 学 Hounslow 教授 5 把 颗粒 群 平衡 模拟 的 研究 分 为 三 类 , 即 颗 粒 群 平衡 方 
程 的 数值 求解 方法 .描述 动 力学 演变 过 程 物理 化 学 内 涵 的 核 模型 以 及 颗粒 群 平衡 
模拟 方法 在 各 种 复杂 离散 系统 中 的 应 用 。 本 书 的 主要 内 容 也 依据 此 展开 ,并 重点 
介绍 PBM 的 数值 方法 。 

从 1917 4€ Smoluchowski'** 首先 提出 凝 并 方程 至 21 世纪 初期 ,文献 上 可 见 的 
绝 大 部 分 研究 集中 于 零 维 空间 系统 中 单个 内 部 变量 (通常 为 颗粒 尺度 ) 的 颗粒 群 平 
衡 模拟 ,研究 目标 为 离散 系统 中 颗粒 尺度 分 布 函 数 [Lparticle size distribution func- 
tion,PSDF, 有 时 也 直接 简称 为 颗粒 尺度 分 布 (PSD)] 的 时 间 演 变 过 程 ,此 时 认为 颗 
粒 场 均匀 且 各 向 同性 。 而 自然 和 工程 领域 的 绝 大 部 分 实际 工 况 中 颗粒 场 是 空间 各 
向 异性 的 ,不 管 是 对 于 颗粒 体积 分 数 较 高 的 问题 还 是 颗粒 体积 分 数 较 小 的 问题 。 
所 以 描述 PSDF 的 时 间 和 空间 演变 过 程 是 一 项 重要 的 研究 课题 ,这 正 是 多 维 颗粒 
群 平衡 模拟 可 以 解决 的 问题 。 显 然 , 零 维 颗粒 群 平 衡 模 拟 是 多 维 颗粒 群 平衡 模拟 
的 基础 ,把 零 维 颗粒 群 平衡 模拟 与 多 相 流 模型 耦合 起 来 即 可 实现 多 维 颗粒 群 平衡 
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模拟 。 下 面 分 别 对 零 维 PBM 和 和 多维 PBM AY BCE REALE TT RT HA n SÍ Heat 
详细 介绍 典型 动力 学 事件 的 核 模 型 ,第 3 一 5 章 将 详细 介绍 各 种 PBM 的 数值 方 
法 ,第 6 章 将 介绍 PBM 在 复杂 系统 中 的 应 用 。 


1.3.1 零 维 颗 粒 群 平衡 模拟 


基于 颗粒 稀疏 和 分 子 混 沌 假设 、 建 立 在 欧 拉 坐标 体系 的 颗粒 尺度 分 布 函数 的 
平衡 方程 (PBE R GDE) jl FERUS, 


aen = (3f ee usu,t)nCo— u,t)n(u,t)du 


nos [7 Korund) 
十 人 ruso obtu DSi OnCu Ddu — SCoDnCs t) 

v au 
= { [teat [Coe Dar Cv — Up 98) Cv — wt 


= Con Das (05t)n(v,t)]} 
| nwar 


+ U 0t) UnU) ag — UECo tnv) Pago + {Ramie} + {Rother } 
(1.1) 


RP inCo O HIREA RCM * m 7) n Co O dv 表示 时 刻 t、 尺 度 范围 在 
voco do WAS SURE e AA PAR PY AIR ET WIRE s Cu vs t) FEAT Za] +、 两 颗粒 (尺度 分 
别 为 w 和 vw) 的 凝 并 核 ,表示 单位 时 间 内 两 颗粒 发 生 一 次 凝 并 事件 的 概率 (m3/s); 
Swt) ,J Co, O fl ECuD) 分 别 为 颗粒 (v) 的 破碎 核 ,成 核 核 和 沉积 核 , 均 表示 单位 
时 间 内 该 颗粒 发 生 一 次 对 应 事件 的 概率 (s- s! * mus Dy Caso t) A BERSURE 
(az) 破 碎 产 生子 颗粒 (z) 的 概率 ;6(x,t) 为 母 颗粒 (zx) 产 生 的 子 颗粒 数目 ; 符号 
“[a] | [bj” 代 表 从 连续 形式 冷凝 /蒸发 表达 式 和 离散 形式 冷凝 /蒸发 表达 式 中 选择 
其 中 一 个 ,在 连续 形式 冷凝 /蒸发 表达 式 中 ,冷凝 /蒸发 核 1(v,1) 表 示 颗 粒 的 体积 
变化 率 (m’/s) ;而 离散 形式 冷凝 /蒸发 表达 式 中 ,冷凝 /蒸发 事件 是 由 于 冷凝 单 体 
在 颗粒 表面 生长 /消融 而 引起 的 ,可 以 认为 此 时 的 表面 生长 /消融 事件 类 似 于 冷凝 
单 体 与 某 颗 已 存在 颗粒 的 凝 并 事件 ,这 里 Cs 表示 冷凝 单 体 的 数目 浓度 (m-? )， 
Due(z,2 表 示 冷 凝 单 体 在 尺度 为 "的 颗粒 表面 的 沉积 速率 (ms/s), 即 冷凝 单 体 与 
尺度 为 "的 颗粒 的 凝 并 核 ,认为 所 有 同化 学 种 类 的 冷凝 单 体 具 有 相同 的 体积 , 即 
m ,这 里 只 考虑 单 组 分 系统 的 表面 生长 /消融 情况 ;rm 为 核 体 尺度 。 

方程 (1. 1) 的 左边 第 一 项 代表 颗粒 尺度 分 布 函数 的 时 间 变 化 率 ,方程 (1.1) 右 
边 为 各 种 物理 化 学 过 程 导致 的 颗粒 产生 源 项 。 在 凝 并 项 中 ,第 一 部 分 为 生成 项 , 表 
RREH x( 小 于 v) 的 颗粒 与 尺度 为 (v 一 wu) 的 颗粒 凝 并 而 生成 尺度 为 v 的 新 颗粒 ， 
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系数 1/2 是 为 了 考虑 一 次 凝 并 事件 有 两 颗 颗粒 参加 ;第 二 部 分 为 消亡 项 ,表示 尺度 
为 上 的 颗粒 与 其 他 任何 颗粒 凝 并 而 形成 新 的 更 大 尺度 颗粒 。 破 碎 项 中 ,第 一 部 分 
为 生成 项 ,表示 尺度 为 (大 于 v) 的 母 颗粒 破碎 产生 尺度 为 v 的 子 颗粒 ,第 二 部 分 
为 消亡 项 ,表示 尺度 为 v 的 母 颗粒 破碎 产生 更 小 尺度 颗粒 。 

PBE 是 一 个 典型 的 部 分 积分 微分 方程 ,尽管 其 数学 描述 能 够 建立 起 来 ,但 是 
这 个 方程 仅仅 对 于 极 少数 特殊 核 模型 才 存 在 理论 分 析 解 ;而 且 , 采 用 普通 的 数值 方 
法 (如 有 限 差分 法 有 限 体积 法 等 ) 直 接 对 其 进行 数值 求解 也 极为 困难 ,需要 消耗 大 
量 的 计算 机 时 间 和 计算 机 内 存 。 另 外 ,对 于 多 分 散 性 ( 宽 得 分 ) 的 颗粒 群 而 言 ,在 高 
维 相 空 间 的 积分 微分 较为 困难 ;加 上 各 种 机 理 对 尺度 分 布 函数 的 非 线 性 影响 各 异 ， 
这 些 更 使 得 PBE 的 数值 求解 成 为 一 个 难点 。 目 前 国际 上 最 常见 的 零 维 单 变量 
PBE 数值 方法 主要 有 和 矩 方法 (method of moments, MOM) 、 分 区 法 (the sectional 
method) 和 Monte Carlo(MC) 方 法 等 。 

和 矩 方法 是 描述 颗粒 尺度 分 布 函 数 的 矩 的 演变 过 程 的 方法 。 连 续 形 式 的 颗粒 尺 


度 分 布 丽 数 的 m 阶 算 定义 为 M。 = | vmn(v,nD dv 。 通 过 引入 颗粒 尺度 分 布 函数 


的 矩 ,把 PSDF 的 部 分 积分 微分 的 控制 方程 转化 为 几 个 PSDF 的 低 阶 矩 的 普通 差 
分 方程 , 联 立 求解 这 些 方程 即 可 得 到 PSDF 的 低 阶 矩 的 时 间 演 变 过 程 , 然 后 利用 这 
些 低 阶 矩 重建 而 得 到 PSDF 的 时 间 演 变 过 程 。 矩 方法 的 关键 问题 是 模型 封闭 和 颗 
粒 尺 度 分 布 的 重建 。 

分 区 法 [加 把 颗粒 尺度 分 布 曲线 进行 离散 ,划分 为 有 限 数目 的 m 个 区 间 (sec- 
tion BÈ bin) ,认为 每 个 区 间 内 颗粒 尺度 谱 满足 一 个 统一 的 分 布 函 数 (如 假设 每 个 
间 内 为 单 分 散 性 分 布 ), 在 每 个 区 间 内 针对 某 个 颗粒 属性 的 分 布 函数 ,建立 平衡 方 
FEI , 联 立 求解 这 些 平 衡 方程 ,可 以 得 到 某 个 颗粒 属性 的 分 布 函数 随时 间 的 演变 
过 程 。 离 散 法 (the discrete method)” 和 离散 -分 区 法 (the discrete-sectional 
method) 中 实际 上 也 可 视 为 特殊 的 分 区 法 ,区 别 在 于 区 间 划 分 的 方法 。 分 区 法 的 
关键 问题 在 于 克服 高 度 复杂 的 模型 所 带 来 的 计算 和 编程 压力 。 

和 矩 方法 和 分 区 法 都 是 基于 欧 拉 体系 来 直接 求解 PBE, 一 般 需 要 对 颗粒 尺度 分 
布 进行 离散 或 限制 初始 颗粒 尺度 分 布 的 形式 。 而 Monte Carlo 方法 有 着 天 生 的 离 
散 特性 ,正好 与 所 研究 系统 的 离散 本 质 (包括 离散 的 颗粒 和 离散 的 动力 学 事件 等 ) 
不 谋 而 合 , 它 与 颗粒 群 平衡 方程 具有 同样 的 假设 (分 子 混沌 和 颗粒 稀疏 假设 ) ,通过 
直接 描述 离散 系统 的 动力 学 演变 过 程 来 间接 求解 PBE, 作 为 一 种 基于 拉 格 朗 日 体 
系 的 随机 性 方法 ,其 优点 是 能 得 到 颗粒 轨道 经 历 效应 和 历史 效应 ,从 而 能 得 到 颗粒 
动力 学 演变 过 程 的 细节 信息 ,算法 相对 简单 而 易于 编程 实现 ,这 些 正 是 以 上 几 种 基 
于 欧 拉 体系 的 确定 性 方法 的 主要 缺点 。 它 的 关键 问题 在 于 解决 统计 噪声 和 降低 计 
算 代价 。 
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其 他 一 些 较为 新 奇 的 数值 方法 ,如 类 方法 (the method of classes) 52 [ £u 
并 行 子 母 类 方法 (the parallel parent and daughter classes technique)" ], RRF 
均 法 (the cell average technique)? 、 谱 方法 (the spectral method)55[ 包 括 最 小 二 
乘 谱 方法 (the least-squares spectral method)? ], 有 限 元 法 (the finite element 
method)57'79、 有 限 体积 法 (the finite volume method)? 有限 差分 法 (the finite 
difference method)", | Ki (the wavelet-based method)! 77% (the en- 
tropy model)[ 等 ,主要 思想 均 是 采用 各 种 数学 工具 和 巧妙 的 数学 技巧 把 积分 微 
分 方程 离散 为 一 系列 的 普通 差分 方程 ,算法 本 身 内 在 的 复杂 性 和 狭隘 性 是 它们 的 
主要 缺点 。 


1.3.2 多 维 颗 粒 群 平衡 模拟 


零 维 PBM 以 零 维 空间 系统 中 颗粒 尺度 分 布 的 时 间 演 变 过 程 为 描述 目标 , 实 
际 上 ,获得 颗粒 尺度 分 布 函数 的 时 间 和 空间 演变 的 详细 信息 对 于 精确 描述 离散 系 
统 的 动力 学 演变 过 程 、 精 确 控 制 离散 系统 的 动力 学 演变 过 程 .优化 操作 条 件 、 揭 示 
复杂 系统 动力 学 演变 的 内 部 机 理 和 规律 ,实验 设计 ,模型 参数 辨识 等 更 为 重要 。 如 
研究 流 态 化 系统 时 ,需要 描述 离散 颗粒 在 碰撞 、 团 聚 、 破 碎 等 事件 控制 下 所 形成 的 
非 均 匀 结 构 , 以 便于 流 化 控制 ,改进 反应 器 设计 和 优化 操作 条 件 等 ;各 种 动力 学 事 
件 的 核 模型 通常 受 两 相 流 场 结构 所 控制 (如 颗粒 局 部 富 集 效应 和 满 流 输 运 效应 可 
以 使 得 局 部 凝 并 速率 超过 平均 值 10 倍 以 上 2 ), 即 核 模型 表现 出 强烈 的 空间 关联 
性 ,所 以 准确 描述 颗粒 动力 学 演变 过 程 必须 考虑 颗粒 尺度 分 布 的 空间 非 均 匀 性 。 
正 是 由 于 这 些 现实 而 极 富 挑战 性 的 科学 和 工程 需求 ,从 20 世纪 90 年 代 以 来 ,多 维 
PBM 迅速 成 为 诸多 领域 的 研究 热点 ,从 发 表 的 文献 分 析 , 这 种 研究 格局 在 21 世纪 
初期 达到 了 高 潮 并 必 将 继续 持续 下 去 。 

基于 零 维 PBM 实现 多 维 PBM 是 一 项 复杂 的 研究 任务 。 欧 拉 坐标 体系 下 的 
颗粒 尺度 分 布 函数 在 多 维 空间 系统 中 的 守恒 方程 (多 维 颗粒 群 平衡 方程 ) 如 下 [e 
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式 中 :x 为 空间 位 置 矢量 ;n(x,v,t) 为 时 间 和 空间 相关 联 的 颗粒 尺度 分 布 函 数 ; 
nG o D do 表示 时 刻 t+、 位 置 x 处 .尺度 范围 在 v~v 十 dv 内 的 颗粒 在 单位 体积 内 
的 数目 浓度 ;us ua 分 别 为 连续 相 (一 般 为 气流 ) 和 离散 相 ( 泛 称 为 颗粒 ) 的 速度 ;DD 
为 Fick 扩散 系数 ;a 为 由 外 部 作用 力 引 起 的 颗粒 迁移 速度 。 凝 并 核 . 破 碎 核 ,成 核 
核 ,冷凝 /蒸发 核 和 沉积 核 等 均 随时 间 和 空间 而 变化 。 

显然 ,此 时 颗粒 相 各 种 平衡 方程 的 源 项 将 非常 复杂 , 且 难 以 数值 求解 ,利用 和 矩 
方法 、 分 区 法 等 欧 拉 方 法 (或 称 为 确定 性 方法 ) 与 描述 两 相 消 流 场 的 数值 方法 耦合 
起 来 是 可 行 的 解决 方案 。 即 使 如 此 ,对 于 多 分 散 性 颗粒 群 系统 ,对 于 同时 发 生 的 多 
个 颗粒 动力 学 事件 ,需要 考虑 颗粒 各 种 动力 学 事件 (碰撞 、 凝 并 、 破 碎 等 ) 一 也 就 
是 考虑 四 向 耦合 (fourways coupling) H A Rio CEU — (SPA TETE Ae BEA o 
对 于 一 些 细微 颗粒 系统 和 稀释 颗粒 系统 而 言 , 可 以 认为 颗粒 对 流体 的 轨道 跟踪 性 
好 ,对 流 场 的 影响 也 较 小 ,可 以 不 考虑 颗粒 相 满 流 运动 ,而 把 重点 集中 在 颗粒 尺度 
分 布 函数 的 时 空 演变 。 此 时 方程 (1. 2) 右 边 第 二 项 可 以 忽略 ,通过 联 立 求解 气相 满 
流 的 数值 方法 和 零 维 颗粒 群 平衡 模拟 的 数值 方法 ,可 以 得 到 颗粒 尺度 分 布 的 时 空 
演变 过 程 ,并 以 此 来 量化 离散 系统 的 动力 学 演变 过 程 。 

但 是 ,为 了 更 精确 描述 颗粒 尺度 分 布 的 时 空 演变 ,对 于 较 大 尺度 或 者 (局 部 ) 非 
均匀 浓度 和 结构 的 颗粒 群 , 考 虑 颗粒 场 以 及 四 向 耦合 是 必要 的 ,此 时 整体 模型 的 复 
杂 性 大 大 增强 ,这 方面 的 研究 还 相当 少 。 
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离散 系统 动力 学 演变 以 及 颗粒 群 平衡 模拟 在 国内 还 属于 较 新 的 概念 ,本 书 即 
致力 于 介绍 颗粒 群 平衡 模拟 的 基础 知识 、 基 本 概念 和 最 新 的 研究 进展 ,特别 是 作者 
近 几 年 来 在 核 模型 .数值 方法 和 复杂 系统 应 用 等 方面 所 进行 的 工作 。 颗 粒 群 平衡 
模拟 既 可 以 作为 一 种 单独 的 数值 模拟 手段 来 研究 离散 系统 的 动力 学 演变 过 程 ,也 
可 以 与 多 相 流 模型 砚 合 起 来 ,考虑 离散 相 -离散 相 、 离 散 相 -连续 相间 的 相互 作用 
( 即 考虑 四 向 耦合 效应 ) ,包括 离散 单元 的 碰撞 、 聚 并 、 破 碎 以 及 相 变 等 关键 热点 ,从 
而 推动 了 多 相 流 研究 从 单一 的 工程 视野 向 更 为 科学 的 定量 细节 描述 和 精确 控制 优 
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千 丝 万 缕 的 联系 ,甚至 可 以 这 么 认为 ,从 某 种 角度 来 看 ,多 维 颗粒 群 平衡 模拟 即 为 
四 向 挑 合 多 相 满 流 模型 的 一 部 分 。 所 以 ,本 书 的 研究 对 象 是 离散 系统 ,研究 目标 是 
离散 系统 动力 学 演变 过 程 的 定量 描述 和 数值 模拟 , 主线 是 颗粒 群 平衡 模拟 ,重点 是 
颗粒 群 平衡 模拟 的 数值 方法 ,特别 是 Monte Carlo 方法 。 本 书 主要 介绍 单 变量 颗 
粒 群 平衡 模拟 ,后 面 不 再 强调 。 

本 书 的 结构 如 下 组 织 : 

在 本 章 绪论 提出 问题 之 后 ,第 2 章 主 要 对 颗粒 群 平衡 模拟 的 动力 学 事件 的 核 
模型 进行 专门 介绍 ,包括 我 们 基于 直接 数值 模拟 所 提出 的 一 个 考虑 淇 流 输 运 效应 
和 局 部 富 集 效 应 的 有 限 惯性 小 颗粒 满 流 碰撞 核 的 半 经 验 模型 。 核 模型 是 颗粒 群 平 
衡 模拟 中 相当 重要 的 研究 内 容 , 进 行 颗粒 群 平衡 模拟 ,必须 首先 获取 所 模拟 的 实际 
离散 系统 的 各 种 动力 学 事件 核 模型 , 当 数 值 方法 的 问题 解决 之 后 ,能 否 准 确 描述 离 
散 系统 的 动力 学 演变 过 程 主要 取决 于 核 模型 。 

第 3 章 以 零 维 颗 粒 群 平衡 方程 为 求解 目标 ,对 目前 主流 的 几 种 颗粒 群 平衡 模 
拟 数值 方法 进行 了 详细 的 介绍 ,包括 矩 方法 、 分 区 法 .Monte Carlo 方法 等 ,这 些 方 
法 各 有 其 优 缺 点 ,有 各 自 的 生存 土壤 。 

第 4 章 主要 介绍 作者 所 发 展 的 Monte Carlo 方法 ,此 时 仍然 以 最 基础 的 零 维 
颗粒 群 平衡 模拟 为 对 象 。 分 别 介绍 了 基于 时 间 了 驱动 的 多 重 Monte Carlo 算法 和 基 
于 事件 驱动 的 事件 驱动 常 体积 法 。 然 后 接着 介绍 了 作者 所 建立 的 Monte Carlo 方 
法 定量 评判 准则 ,以 及 在 此 准则 下 对 几 种 Monte Carlo 方法 的 定量 比较 和 定性 分 
析 。 这 种 定量 比较 有 利于 发 现 Monte Carlo 方法 本 身 的 误差 来 源 和 计算 代价 的 主 
要 贡献 源 ,从 而 可 以 针对 性 地 对 各 种 Monte Carlo 方法 进行 评价 和 改进 。 

第 5 章 则 介绍 多 维 颗粒 群 平 衡 模拟 ,包括 采用 基于 欧 拉 体系 的 确定 性 方法 ( 特 
别 是 矩 方法 .分 区 法 和 离散 分 区 法 ) 和 基于 拉 格 朗 日 体系 的 随机 性 方法 (主要 是 时 
间 驱 动 的 多 重 Monte Carlo 算法 ) 进 行 多 维 颗 粒 群 平衡 模拟 。 由 于 多 维 颗粒 群 平 
衡 模 拟 涉及 两 相 水 流 场 ,本 章 也 对 稀 朴 气 固 两 相 流 的 雷诺 应 力 - 拉 格 朗 日 PDF 模 
型 进行 了 简单 介绍 。 

第 6 章 主要 介绍 颗粒 群 平衡 模拟 在 实际 离散 系统 中 的 应 用 。 首 先 介绍 如 何 分 
别 利用 多 重 Monte Carlo 算法 和 事件 驱动 常 体积 法 描述 自然 环境 中 气 溶胶 晒 粒 湿 
沉降 和 紧凑 型 混合 颗粒 收集 器 对 燃 煤 锅炉 飞 灰 颗粒 的 脱 除 过 程 ,此 时 实际 上 是 进 
行 零 维 颗粒 群 平衡 模拟 ,然后 介绍 了 多 重 Monte Carlo 算法 描述 气 固 两 相 流 中 的 
颗粒 碰撞 ,并 探讨 颗粒 碰撞 对 两 相 满 流 场 的 影响 ,这 实际 上 是 进行 多 维 颗 粒 群 平衡 
模拟 。 最 后 对 颗粒 群 平衡 模拟 的 发 展 趋势 和 应 用 领域 进行 展望 。 
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2 典型 动力 学 事件 的 核 模型 


要 对 离散 系统 进行 颗粒 群 平衡 模拟 以 定量 揭示 其 动力 学 演变 过 程 ,必须 具备 
两 个 基本 因素 :准确 的 动力 学 事件 核 模型 和 合适 的 颗粒 群 平衡 方程 的 数值 方法 。 
在 颗粒 群 平衡 模拟 中 ,所 有 影响 离散 系统 动力 学 演变 过 程 的 内 在 机 制 被 囊括 进 各 
种 事件 的 核 (kernel) 模 型 中 ,这 些 核 的 物理 意义 即 这 些 事件 的 发 生 速率 。 即 使 在 
忽略 诸多 次 要 因素 的 前 提 下 , 核 模型 也 是 非常 复杂 的 ,以 至 于 在 很 多 情况 下 无 法 采 
用 确定 的 数学 关系 式 来 表达 。 本 章 介绍 一 些 基本 的 动力 学 事件 的 核 模 型 ,重点 是 
碰撞 、 凝 并 ,冷凝 /蒸发 .成 核 ,沉积 等 。 这 些 内 容 是 颗粒 群 平衡 模拟 的 基础 知识 , 且 
目前 仍 有 大 量 关于 核 模型 的 研究 在 进行 ,本 章 除 了 介绍 这 方面 的 经 典 理论 和 方法 
之 外 ,还 尽量 涉猎 最 新 的 研究 进展 ,包括 我 们 所 提出 的 一 个 考虑 满 流 输 运 效应 和 局 
部 富 集 效应 的 有 限 惯性 小 颗粒 湛 流 碰撞 核 的 半 经 验 模型 。 


2.1 mí 撞 


2.1.1 基础 知识 

此 处 所 述 碰撞 是 指 几何 碰撞 (geometric collision) , 即 两 颗粒 在 同一 时 刻 理论 
上 轨道 发 生 交叉 。 几 何 碰 撞 率 (geometric collision rate) 表 征 颗粒 因为 轨迹 交叉 在 
单位 时 间 单 位 体积 内 发 生 碰撞 的 次 数 ,单位 为 m“，s “。 几 何 碰撞 率 (或 平均 碰 
撞 率 ) 的 数学 计算 公式 为 

Na = panin; (2.1) 

式 中 :是 离散 系统 中 尺度 为 ww 的 第 ; 种 颗粒 的 数目 浓度 (m 70 ;Bj 为 碰撞 核 函数 。 

对 于 单 分 散 系统 ,几何 碰撞 率 一 般 表 达 为 


Now 一 二 Be (2.2) 


式 中 :n 为 离散 系统 中 颗粒 数目 浓度 。 
N, 
Vv 
B LN, 为 实际 颗粒 总 数目 ;V 为 离散 系统 的 体积 。 
Hu 和 Mei! 则 考虑 了 离散 系统 中 仅仅 只 存在 两 颗 颗 粒 时 的 极端 碰撞 情况 , 认 
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为 应 当 把 公式 (2. 2) 修 正 为 
N, Ne 一 1 
Nosi 18. c D = i&a(n i) (2.3) 


碰撞 核 的 物理 意义 是 离散 系统 所 在 计算 区 域内 发 生 碰撞 事件 的 速率 (或 称 为 
单位 时 间 内 发 生 碰撞 事件 的 概率 ) ,单位 为 ms/s。Saffman 和 Turner? HW ZEAE 
撞 球 (collision sphere) 概 念 基础 上 提出 了 精确 的 零 惯 性 颗粒 的 几何 碰撞 核 (8) 模 
型 ,同时 也 提出 了 基于 圆柱 模式 (cylindrical formulation) 和 圆 球 模式 (spherical 
formulation) 的 碰撞 核 计算 方法 。 

圆 球 模式 如 图 2. 1(a) 所 示 , 它 采用 如 下 方法 估计 碰撞 核 函 数 :将 发 生 碰 撞 的 
颗粒 对 的 其 中 一 个 固定 在 移动 的 坐标 系统 的 原点 ,以 颗粒 对 的 半径 之 和 RC 碰撞 半 
径 ,R=ri 十 rj ,ri 和 xj 分 别 为 两 颗粒 i 和 j 的 半径 ) 为 半径 作 “ 碰 撞 球 ”, 此 即 两 颗粒 
的 有 效 碰撞 区 域 。 对 于 零 惯 性 颗粒 (细微 颗粒 ) 而 言 ,完全 追随 流体 运动 ,如 果 两 颗 
粒 均 进 入 其 有 效 碰撞 区 域 , 则 必然 有 碰撞 事件 发 生 ,所 以 ,依据 碰撞 核 的 定义 ,此 时 
流入 某 对 颗粒 的 有 效 碰撞 域内 的 流体 的 平均 流量 即 为 该 对 颗粒 的 碰撞 核 。 该 流量 
与 该 颗粒 对 的 径 向 相对 速度 rw 相关。 


E R 
d R 
式 中 :w 为 颗粒 对 的 相对 速度 (矢量 ;及 为 碰撞 半径 的 径 向 矢量 (separation vec- 
tor);R= |R|。 
负 的 径 向 相对 速度 rw” 表明 颗粒 对 间距 减 小 , 正 的 径 向 相对 速度 wz 表明 颗 
粒 对 间距 增 大 。 于 是 ,碰撞 核 等 于 w 在 半径 为 R 的 碰撞 球 表面 S 的 积分 值 , 即 


Bp™—— uds (2.4) 
对 于 不 可 压缩 流动 ,流体 满足 连续 性 方程 , 即 
pwtas+$ wras =0 (2.5) 
所 以 圆 球 模式 下 的 碰撞 核 可 如 下 计算 : 
B™—— wras =f uias = 16 luas (2.6) 


XSET3 e FM PE ti f» RENEA PR 3B FB RH TAT RU ESR LI H5) 18 8] 
相对 速度 。 


B= 2xRH |w!) (2.7) 
式 中 :() 代 表 在 空间 (CR 的 所 有 方向 和 空间 坐标 ) 和 时 间 ( 数 值 模拟 中 的 时 间 步 长 ) 
坐标 上 进行 统计 平均 。 
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(a) 圆 球 模式 (b) 圆柱 模式 
图 2. 1 圆 球 模式 和 圆柱 模式 示意 图 


值得 注意 的 是 , 圆 球 模式 的 一 个 重要 假设 就 是 相对 速度 w 是 不 可 压缩 的 , 即 
认为 流入 球形 有 效 碰撞 区 域 的 流量 等 于 流出 的 流量 。 根 据 式 (2. 7), 对 圆 球 模式 下 
碰撞 核 模型 的 研究 主要 集中 在 如 何 准确 描述 发 生 碰撞 的 颗粒 对 的 径 向 相对 速度 这 
-焦点 上 。 

与 圆 球 模式 不 同 的 是 ,圆柱 模式 的 有 效 碰撞 区 域 是 一 个 高 为 |w| ,截面 积 为 
xR? 的 圆柱 区 域 (碰撞 圆柱 ), 如 图 2. 1(b) 所 示 。 其 潜在 假设 是 :任何 时 刻 相对 速 
JE w 在 量度 为 R 的 空间 范围 内 是 局 部 均匀 的 。 当 然 在 实际 湾流 中 ,这 种 假设 是 不 
成 立 的 ,但 是 也 是 目前 较为 可 行 的 或 不 得 已 而 为 之 的 假设 。 采 用 与 圆 球 模式 类 似 
的 推导 方法 ,得 到 圆柱 模式 下 碰撞 核 如 下 : 
p? — xR:(|w|) (2.8) 


根据 式 (2. 8), 对 圆柱 模式 下 碰撞 核 模型 的 研究 主要 集中 在 颗粒 对 的 相对 
速度 。 

对 于 零 惯 性 颗粒 的 碰撞 核 ,Saffman 和 Turner ? 分 别 运用 圆 球 模式 和 圆柱 模 
式 得 到 了 不 同 的 碰撞 核 表 达 式 ,他 们 把 这 种 差异 归结 为 在 两 种 模式 中 所 采用 的 相 
对 速度 w 的 概率 密度 函数 形式 不 同 。 而 Wang 等 通过 直接 数值 模拟 和 理论 分 
析 中 表明 ,对 于 均匀 各 向 同性 油 流 和 简单 前 切 流 中 的 零 惯 性 颗粒 而 言 , 圆 球 模式 的 
碰撞 核 公式 能 给 出 比较 精确 的 结果 ,而 圆柱 模式 的 碰撞 核 公式 的 结果 超出 精确 值 
20% 以 上 。 所 以 ,虽然 两 种 模式 在 描述 随机 分 子 运动 和 重力 作用 下 的 碰撞 率 时 能 
够 给 出 相同 的 表达 式 中 ,仍然 建议 采用 圆 球 模式 来 描述 洪流 碰撞 核 ,特别 是 对 于 那 
些 惯性 较 小 的 细微 颗粒 ,如 可 吸入 颗粒 物 和 大 气 气 溶胶 等 。 

碰撞 核 模 型 非常 复杂 ,主要 是 由 于 导致 颗粒 发 生 碰 撞 的 因素 非常 复杂 ,通常 来 
说 ,布朗 扩散 .重力 、 满 流 抱 力 、 虚 假 质量 力 、 热 泳 力 、 范 德 华 力 、 各 种 外 加 场 力 如 静 
电力 和 磁力 等 , 均 是 促使 颗粒 之 间 发 生 相互 作用 的 因素 。 在 不 考虑 外 力 场 效应 的 
前 提 下 ,一 般 把 各 种 碰撞 现象 划分 为 布朗 碰撞 和 淇 流 碰撞 , 即 分 别 由 于 布朗 扩散 和 
演 流 作用 而 引起 的 碰撞 。 不 同 尺度 的 颗粒 \ 不 同 惯性 的 颗粒 其 布朗 碰撞 核 和 灌流 
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碰撞 核 存 在 本 质 的 区 别 。 敲 散 系统 中 颗粒 群 一 般 具 有 较为 宽广 的 粒 径 范围 ,布朗 


扩散 和 满 流 作 用 均 是 碰撞 核 模型 必须 考虑 甚至 必须 同时 考虑 的 重要 因素 。 
2.1.2 布朗 碰撞 核 


颗粒 的 动力 学 性 能 常常 依赖 于 颗粒 尺度 与 某 些 其 他 特性 长 度 (一 般 为 空气 的 
平均 自由 程 X) 的 比例 ,Knudsen 数 Kn 可 用 来 表征 颗粒 和 环境 气体 之 间 的 质量 、 动 
量 和 能 量 的 交换 和 转移 。 根 据 Allen 和 Raabe! ,空气 的 平均 自由 程 的 算式 为 

€ 
式 中 :Th 一 296. 15K; p, — 1.013 X 105 Pas Ao 为 常温 常 压 下 空气 中 分 子 的 平均 自由 
程 ,一 般 取 67. 3nm; T,=110. 4K; T 为 环境 气体 绝对 温度 。 

一 般 来 说 ,根据 颗粒 的 Kn 数 不 同 可 以 将 颗粒 分 为 自由 分 子 区 (free molecular 
regime) , EIE [X (transition regime)、 近 连续 区 (或 称 为 滑 流 区 ,slip flow regime) Ail 
连续 区 (continuum regime), 

1) 自由 分 子 区 

常 压 下 处 于 自由 分 子 区 的 颗粒 直径 一 般 为 纳米 级 (Kn 二 10) ,冲撞 颗粒 表面 的 
绝 大 多 数 分 子 来 自主 气流 ,由 分 子 碰撞 理论 和 Boltzmann 方程 ,可 以 算出 颗粒 与 气 
体 之 间 质 量 ,动量 和 能 量 的 交换 ,从 而 通过 对 流 场 中 颗粒 速度 分 布 进行 统 计 平均 可 
以 计算 得 到 碰撞 核 : 


" ETE woos [lal gae (3 VA (os TV 
Blu) = xR'c— Ku (^ +0)? LL, Ky = (17) C) 


(2. 10) 


RP uv 分 别 为 两 颗粒 的 体积 ;< 为 气体 分 子平 均 热 速度 (采用 气体 动 理学 理论 计 
POR 为 碰撞 半径 ;Ks 为 自由 分 子 区 的 碰撞 系数 ;ks 为 Boltzmann 常数 ;T 为 气流 
绝对 温度 ;o, 为 颗粒 密度 ; 脚 标 fm 表示 自由 分 子 区 域 (本 书 均 采用 “co” 表 示 连 续 
区 ,“sf” 表 示 滑 流 区 ,“tr” 表 示 过 渡 区 ) ,下 脚 标 B 表示 布朗 扩散 。 

2) 连续 区 和 近 连 续 区 

常 压 下 处 于 连续 区 的 颗粒 的 直径 一 般 为 几 微 米 以 上 (Kn<0.1), 此 时 气体 被 
认为 连续 介质 , 且 具 有 颗粒 表面 处 速度 为 0 的 边界 条 件 ,气体 分 子 的 运动 可 采用 扩 
散 理论 来 描述 ,利用 Navier-Stokes 方 程 ,可 以 根据 Stokes 准则 计算 出 阻力 并 进而 
得 到 碰撞 核 ,在 同样 的 相对 速度 下 ,该 阻力 比 自由 分 子 流动 范围 内 的 阻力 大 得 多 。 
常 压 下 处 于 近 连 续 区 (或 称 为 滑 流 区 ) 的 颗粒 直径 一 般 为 零点 几 微米 到 几 微米 
C0. 1<Kn<1) ,此 时 气体 连续 假设 已 经 不 适用 ,但 是 仍然 可 以 扩展 气体 分 子 的 扩 
散 理论 来 描述 气流 , 即 采用 修正 的 Stokes 准则 来 计算 阻力 , Stokes-Cunningham 


(2.9) 
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修正 因子 C. 被 用 来 考虑 颗粒 与 气体 接触 面 的 滑 移 效应 。 连 续 区 及 近 连 续 区 的 布 
朗 碰撞 核 为 

BEM Cus) 一 4xRD = Kolu!” +0 | 
= kT 
= 
式 中 :D 为 颗粒 的 扩散 系数 (根据 爱 因 斯 坦 关系 式 计算 ); 天。 为 连续 区 及 近 连 续 区 
的 碰撞 系数 ; 对 于 连续 区 , Stokes-Cunningham 滑 移 修正 系数 C.=1, 对 于 近 连 续 
区 ,不 同 研究 者 "1 提出 了 不 同 的 计算 表达 式 和 简化 形式 ,一般 C. In FEES ， 


| d, ] 
C= 12-2. 493 0. 84exp(—0. 435 ) (2.12) 


/为 气体 动力 黏度 ,一 般 可 如 下 计算 中 ， 
= H LET 
arn) TFE 
SAB un =1. 83245X105Pa * s, 
3) 过 渡 区 
过 渡 区 介 于 自由 分 子 区 和 连续 区 / 近 连 续 区 之 间 (1 二 Kn<10), 常 压 下 处 于 过 
渡 区 的 颗粒 直径 一 般 为 几 十 纳米 到 几 百 纳米 之 间 , 此 时 适合 于 自由 分 子 区 的 
Boltzmann 方程 和 适合 于 连续 区 的 扩散 理论 模型 均 不 适用 ,此 时 分 子 间断 效应 出 
现 ,连续 介质 模型 不 再 适用 ,必须 采用 分 子 动力 学 描述 方法 ,给 理论 上 处 理 带 来 了 
很 大 困难 ,目前 尚 只 能 通过 调和 平均 . 拟 合 等 办 法 来 得 到 过 渡 区 的 碰撞 核 。 目 前 存 
在 诸多 过 渡 区 碰撞 核 的 模型 ,基本 思路 均 是 基于 碰撞 系数 的 概念 。FuchsI 首 先 提 
出 了 一 个 碰撞 系数 的 半 经 验 公式 ,假设 在 某 一 特定 距离 (颗粒 的 平均 自由 程 ) 之 外 ， 
颗粒 的 输 运 由 包含 滑 移 修正 (slip correction) 的 扩散 理论 描述 ;该 距离 之 内 则 用 气 
体 自由 分 子 动力 学 来 描述 。 在 吸收 球 半径 (absorbing sphere radius) 处 通过 通 量 
匹配 方法 (matching flux) 整 合 扩散 理论 和 分 子 动力 学 对 颗粒 碰撞 进行 描述 ,此 时 
过 渡 区 的 碰撞 核 可 以 通过 连续 区 / 近 连 续 区 的 碰撞 核 模型 附加 一 个 修正 因子 的 形 
式 来 描述 ,如 下 式 所 示 : 


CQ) , Cv) 
ye ys 


(2.11) 
Ko 


(2.13) 


BE= pe (Kn) (2.14) 
it Fuchs! , Wright"? , Park 等 5 提出 了 不 同 的 (Kn) 模 型 的 比较 ， 
Otto 等 5 提出 了 一 个 简洁 并 且 相对 误差 较 小 的 f(Kn) 模 型 : 


1+Kna 
1+ 2Kng + 2Kni 


f(Kn) = 
(2.15) 
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值得 注意 的 是 ,环境 温度 和 环境 压力 的 变化 会 使 得 颗粒 在 不 同 的 区 域 不 断 转 
变 。 表 2. 1 给 出 了 在 典型 炉膛 条 件 下 、 不 同 温度 下 、 不 同 直径 的 颗粒 的 Kn 数 ,可 
知 燃 煤 锅炉 产生 的 可 吸入 颗粒 物 (尺度 范围 一 般 为 0.08 一 10pnm) 贯 穿 了 所 有 
区 域 。 


表 2.1 不 同 直径 的 颗粒 的 Knudsen 数 和 区 域 (温度 :300 一 2000K) 


颗粒 直径 /jm 0.01 0.1 1 10 
Kn 10~100 1~10 0.1~1 0.01~0.1 
区 域 自由 分 子 区 过 渡 区 近 连 续 区 / 滑 流 区 连续 区 
2.1.3 Dit 


根据 颗粒 Stokes 数 (Stx ) 的 大 小 可 以 将 颗粒 分 为 三 类 53 :细微 颗粒 (fine par- 
ticles) .有限 惯 性 颗粒 (finite-inertia particles) 、 粗 重 颗粒 (coarse particle) 。 其 中 细 
微 颗粒 完全 随 流体 流动 (Stx 一 0) 中 ,颗粒 的 平均 碰撞 核 函数 受 颗粒 与 小 尺度 耗 散 
涡 团 的 相互 作用 的 影响 ; 粗 重 颗粒 惯性 极 大 (Stx 一 oo) 中 ,颗粒 的 速度 互 不 相关 ， 
类 似 于 稀薄 空气 中 的 分 子 无 规则 运动 ;而 有 限 惯 性 颗粒 既 受 消 流 中 小 尺度 耗 散 涡 
团 的 作用 又 受 大 尺度 含 能 涡 团 的 作用 ,同时 要 考虑 不 同 颗粒 间 的 运动 关联 。 颗 粒 
的 Stx 定 义 为 颗粒 的 弛 殉 时 间 尺度 与 油 流 特征 时 间 尺 度 的 比值 ,对 于 各 向 同性 注 
流 ,通常 取 浇 流 的 Kolmogorov 时 间 尺 度 为 其 特征 时 间 尺 度 , 这 样 Stk 可 以 表示 为 

1 & di 

25 18eH. 1 & (dr (2.16) 


tm w/e) 1897 
式 中 :rm 是 直径 为 d, HEY o, BO SURE AY ERETI RE s o, 为 流体 的 密度 ;y 为 流 
体 的 动力 黏度 ;> 为 流体 运动 黏度 ;e Dol CE ICA sex 为 淇 流 的 Kolmogorov 时 间 
REE, y Hih Kolmogorov (BER BE[ — G/ /)"* ]. 
D 零 惯 性 颗粒 (Stk-~0) 
Saffman 和 Turner 首 次 在 碰撞 球 概念 ( 即 圆 球 模式 ) 基 础 上 提出 了 精确 的 零 
惯性 颗粒 的 碰撞 核 模型 。 由 于 零 惯 性 颗粒 在 溃 流 场 中 完全 跟随 流体 运动 ,其 相对 
运动 是 由 灌流 的 剪 切 作 用 引起 的 ,考虑 各 向 同性 满 流 ， 
(wt) = (uty = R ( (V) Ric. (2.17) 


15v 


AP e 为 单位 质量 滑 流 平均 黏 性 耗 散 。 
假设 颗粒 径 向 相对 速度 w, 的 分 布 函数 P (ww, ) 满 足 Gaussian 分 布 ， 
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(2.18) 


A 1 4 
PG) = rn ep) -二 eco 人 3 


因此 可 得 到 颗粒 径 向 相对 速度 的 平均 值 为 


elw 1) = 3. lw, | PG, du, = | (i) = [25 | aa 


结合 式 (2. DRO. IDARO. 19), 可 以 得 到 圆 球 模式 下 零 惯性 颗粒 的 消 流 
碰撞 核 的 正确 表达 式 : 


n i 
go zu [2 (E E) — (Bre ELI I 294 Cr n?" 
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(2.20) 

在 圆柱 模式 下 ,Safftman 和 Turner 1 研究 了 考虑 重力 作用 时 湾流 中 小 液 滴 的 

碰撞 现象 。 他 们 将 引起 颗粒 间 相 对 速度 的 变化 原因 分 为 三 类 :跟随 消 流 运动 的 前 

切 作用 、 由 于 颗粒 惯性 不 同 而 导致 的 加 速 作 用 以 及 重力 作用 ,于 是 得 到 弱 惯 性 颗粒 
在 重力 作用 下 的 碰撞 核 公式 : 


& -2 zx [Ii €. (0 一生) or。 w (Rc) ) 


4 


+ 二 2) Gs] (2.21) 
式 中 ,e HPEY cs ic, 分 别 为 颗粒 ; 和 1 的 弛 天 时 间 尺 度 ;g 为 重力 加 


速度 ;( (DH). ) 为 耗 散 范围 的 消 流 涡 团 加 速度 (z 方向 的 流体 加 速度 )。 


方程 (2. 21) 右 边 的 [ ] 中 ,第 一 项 表示 剪 切 项 ,第 二 项 表示 加 速 项 ,第 三 项 表示 
重力 项 。Wang 等 四 基于 圆 球 模式 而 修正 了 该 碰撞 率 表 达 式 ， 


tee t B (R) 


i ] i 
+2(1 E urs (Rt) Erh 2) Gg] Gon 


Dt) [3b 
式 中 : Ao 为 流体 加 速 的 纵向 Taylor f R HE (the longitudinal Taylor-type 
microscale of fluid acceleration) ,可 参考 文献 [15]。 
方程 (2. 22) 右 边 的 [ ] 中 ,第 一 项 表示 剪 切 项 ,已 经 纠正 为 正确 的 圆 球 表达 式 ; 
第 二 项 为 加 速 项 ,保持 与 圆柱 模式 下 的 表达 式 一 致 ;第 三 项 是 新 加 的 耦合 项 ,在 某 
些 情况 下 如 单 分 散 性 颗粒 群 系统 时 显得 特别 重要 (此 时 将 不 存在 加 速 项 和 重力 
项 )55 ;第 四 项 为 重力 项 ,纠正 了 Saffman 和 Turner] 因 为 采用 不 恰当 的 相对 速度 
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的 概率 函数 而 引起 的 错误 。 该 模型 只 考虑 了 重力 作用 之 问 的 耦合 ,而 不 考虑 颗 
粒 所 受 其 他 作用 力 之 间 相互 的 看 合 ,而 且 该 模型 也 忽略 了 颗粒 场 的 非 均 匀 结 构 。 
另外 ,在 恒定 速度 梯度 的 层 流 剪 切 流 中 ,Smoluchowski 中 推导 了 无 惯性 颗粒 
的 碰撞 核 的 模型 : 
8-5 ARR (2.23) 
式 中 :9x-/By 一 ”,7 HWER). 

2) 极 大 惯性 颗粒 ( Stk 一 co) 

Abrahamson 中 提出 了 针对 惯性 极 大 的 颗粒 的 灌流 碰撞 核 。 他 认为 由 于 颗粒 
惯性 太 大 ,气相 已 经 不 能 对 颗粒 运动 产生 影响 ,并 假设 颗粒 运动 是 相互 独立 的 ,与 
气体 分 子 类 似 ,应 用 气体 动 理学 理论 和 分 子 混沌 假设 ,忽略 重力 影响 ,得 到 的 碰撞 
核 函数 见 式 (2. 24) 。 


一 2: 4 
ge (Ete (2. 24) 
式 中 :w 为 颗粒 的 脉动 速度 ,由 颗粒 场 本 身 的 参数 决定 。 


3) 有 限 惯性 颗粒 

有 限 惯性 颗粒 的 碰撞 核 一 直 是 研究 难点 。William 和 Crane”) 首先 研究 了 具 
有 中 等 惯性 颗粒 的 湛 流 碰撞 核 函 数 。 他 们 利用 惯性 子 区 和 笑 性 子 区 的 洪流 能 谱 来 
描述 浇 流 对 颗粒 的 加 速 作用 ,得 到 了 满 流 作用 下 具有 不 同 惯性 颗粒 的 碰撞 核 函 数 。 
但 是 ,他 们 没有 考虑 湛 流 的 剪 切 作用 ,对 颗粒 与 小 尺度 涡 团 之 间 的 相互 作用 模拟 效 
果 不 佳 ,其 结果 不 能 与 Saffman 和 Turner! 的 零 惯 性 颗粒 的 结果 相 吻 合 ; Y uu 
采用 与 Williams 和 Craner 类 似 的 研究 方法 ,同时 考虑 了 消 流 对 颗粒 的 剪 切 作用 
和 加 速 作 用 。 但 是 他 错误 的 估计 了 两 个 颗粒 间 的 速度 相关 系数 ,使 得 大 小 相同 的 
颗粒 的 速度 相关 系数 恒 为 1, 这 样 大 尺度 的 含 能 涡 团 对 颗粒 碰撞 率 的 影响 为 零 , 就 
不 能 与 Abrahamson5 推 出 的 粗 颗粒 碰撞 模型 吻合 。Kruis 和 Kusters! fat 
虑 消 流 对 颗粒 的 剪 切 作用 和 加 速 作用 , 其 中 加 速 作 用 项 只 是 对 William 和 
Craneb] 的 研究 结果 进行 了 系数 上 的 修正 。 同 时 他 们 的 研究 基于 圆柱 模式 ,对 于 
惯性 较 小 的 细微 颗粒 ,将 会 得 到 不 正确 的 结果 ;Zhou FO"! 分 别 探讨 小 尺度 涡 团 和 
大 尺度 涡 团 的 作用 ,给 出 了 定性 上 正确 但 是 定量 上 不 一 定 精确 的 具有 较 小 惯性 和 
较 大 惯性 颗粒 的 碰撞 核 函 数 。Wang 4° ze DNS 模拟 的 计算 结果 基础 上 修正 
T Kruis 等 "9 的 数学 模型 , 提出 基于 球形 模式 的 颗粒 满 流 碰撞 率 模型 和 经 验 公 
5X. Alipchenkov 等 中 提 出 涵盖 任意 惯性 颗粒 的 碰撞 率 的 分 析 性 模型 ,对 于 满 流 
作用 只 考虑 两 种 机 制 :水 流 脉 动 和 颗粒 的 平均 相对 运动 ,而 其 他 的 因素 如 布朗 扩 
散 、 颗 粒 间 流 体 的 作用 以 及 颗粒 间 吸 引力 和 排斥 力 都 不 考虑 。 因 此 ,现在 还 没有 骨 


2 典型 动力 学 事件 的 核 模 型 + 33° 


一 个 模型 能 够 较 好 的 模拟 任意 惯性 的 颗粒 的 平均 碰撞 率 , 以 及 推导 出 细微 颗粒 ( 零 
惯性 颗粒 ) 和 粗 重 颗粒 ( 极 大 惯性 颗粒 ) 的 平均 碰撞 率 这 两 种 极限 值 。 

上 述 对 有 限 惯 性 颗粒 碰撞 的 理论 分 析 都 是 在 Saffman 和 Turner tH f9 di 
流 剪 切 作 用 和 加 速 作用 的 框架 下 进行 的 。 另 一 方面 ,许多 学 者 参考 Abraham- 
sont 史 的 研究 ,从 分 子 动 理学 理论 出 发 ,试图 模 化 发 生 碰 撞 的 颗粒 的 速度 相关 函 
数 ,从 而 研究 气 固 两 相 流动 中 的 颗粒 碰撞 现象 。 在 这 些 研究 中 ,主要 又 分 为 两 类 : 
一 类 是 以 Sommerfeld 为 代表 的 拉 格 朗 日 模型 方法 ;一 类 是 以 Simonin 为 代表 的 欧 
拉 模 型 方法 。Sommerfeld[ 站 提出 基于 气体 动 理学 理论 的 拉 格 朗 日 随机 碰撞 模型 ， 
在 追踪 颗粒 时 ,产生 一 假想 粒子 ,将 假想 粒子 的 脉动 速度 与 颗粒 的 Stx 数 联系 起 
来 ,通过 产生 的 随机 数 来 判断 是 否 发 生 碰撞 。 随 后 Sommerfeld? 发 现 原来 的 
Sommerfeld 模型 中 没有 考虑 颗粒 间 运 动 的 相关 性 ,导致 在 Snc <10. 0 时 ,模型 得 
到 的 碰撞 率 远 远大 于 数值 模拟 的 结果 。 接 着 Sommerfeld’? graz T jo fitt rn 
碰撞 效应 ,讨论 了 不 同 颗粒 直径 、 质 量 载荷 和 壁面 粗糙 度 下 颗粒 /壁面 碰撞 、 颗 粒 / 
颗粒 碰撞 以 及 颗粒 输 运 现象 。 受 碰撞 模型 适用 性 的 影响 ,他 们 的 研究 仍然 主要 针 
对 惯性 较 大 的 颗粒 。Berlemont 40527] xf Sommerfeld 的 模型 进行 了 修正 ,在 流 
体 - 颗 粒 速度 相关 函数 的 表达 中 考虑 流体 的 小 尺度 与 颗粒 的 相互 作用 。 而 欧 拉 模 
型 方面 ,Simonin[ 祝 从 双流 体 模型 出 发 ,在 颗粒 概率 密度 函数 (PDF) 方 程 中 添加 了 
碰撞 项 ,类 比分 子 动力 学 方法 ,碰撞 的 影响 使 用 扩散 系数 来 模 化 。Fede 等 [中 在 
Simonin5 的 基础 上 修正 碰撞 模型 ,基于 Monte Carlo 方法 求解 流体 -颗粒 联合 
PDF 方程 ,从 而 考虑 消 流 导致 的 碰 擅 颗粒 的 速度 相关 性 对 碰撞 的 影响 。 然 而 ,无 
论 是 基于 拉 格 朗 日 方法 ,还 是 欧 拉 方法 ,这 些 模型 的 根本 出 发 点 是 将 颗粒 类 比 为 分 
子 , 只 有 对 较 大 惯性 的 颗粒 ,模型 才 具 有 较 好 的 适用 性 。 

上 述 对 满 流 作用 下 有 限 惯性 颗粒 碰撞 的 理论 分 析 本 质 上 是 基于 随机 理论 ,而 
随机 理论 的 关键 是 找 出 湛 流 运动 中 哪个 尺度 对 发 生 碰 撞 的 颗粒 间 相 对 速度 的 贡献 
最 大 。 因 此 ,他 们 的 研究 通常 进行 了 某 种 假设 或 者 封闭 以 得 到 颗粒 间 平 均 相 对 速 
度 , 而 在 封闭 的 过 程 中 ,多 数 研究 最 后 又 归结 到 适用 于 粗 颗粒 情况 的 气体 动 理学 理 
论 。 显然 ,对 于 惯性 较 小 的 细 上 颗粒 ,这 样 的 封闭 是 不 合适 的 。 

上 述 研 究 都 主要 考虑 淇 流 输 运 效 应 (turbulent transport effect) 对 颗粒 碰撞 核 
的 影响 , 均 基 于 均匀 分 布 颗粒 浓度 场 的 假设 。 然 而 ,近来 的 研究 发 现 ,即使 在 各 向 
同性 洪流 中 ,有 限 惯性 颗粒 的 浓度 场 也 是 十 分 不 均匀 的 。 随 着 计算 机 技术 的 进步 ， 
学 者 们 开始 应 用 直接 数值 模拟 (DNS) 方 法 研究 满 流 作 用 下 的 颗粒 碰撞 现象 ,考察 
局 部 富 集 效应 (preferential concentration effect) 对 有 限 惯性 颗粒 满 流 碰撞 核 的 影 
响 W” 河 。 局 部 富 集 效应 的 本 质 是 强烈 的 涡 管 结构 (vortex tube structures) ,表征 
了 充分 发 展 消 流 的 耗 散 尺度 动力 学 。 局 部 富 集 效应 将 产生 一 个 非常 不 均匀 的 颗粒 
数 密度 场 。 原 因 是 流 场 中 的 强 涡 旋 像 离 心力 的 作用 一 样 ,将 颗粒 从 涡 旋 的 核心 推 
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向 高 剪 切 应 力 的 涡 间 区 域 。Wang 和 Maxey ^9 i 6 EL Tew EMR, Wang 
和 Maxey] H] Squires 和 Eaton 4) iiit DNS 作 了 证 明 。Fessler 等 59 也 对 局 
部 富 集 现象 作 了 实验 观察 。 当 颗粒 弛 阶 时 间 m 与 Kolmogorov 时 间 尺 度 zx 相当 
时 ,颗粒 局 部 富 集 现象 最 为 明显 55 。 因 为 在 单 分 散 系统 中 ,局 部 的 颗粒 平均 碰撞 
率 与 局 部 的 颗粒 数 密度 的 平方 成 正比 ,颗粒 局 部 富 集 效 应 将 通过 增 大 局 部 的 颗粒 
数 密度 对 平均 碰撞 率 产生 显著 影响 。 近 期 的 一 些 数值 模拟 研究 中 ,就 证 实在 低 雷 
诺 数 和 中 等 雷诺 数 的 流动 中 , 局 部 富 集 效应 对 颗粒 的 平均 碰撞 率 有 明显 的 增 
强 [aam 。 

近来 Alipchenkov 和 Zaichik 40-1] AQ DEFER ek. AE, Alipchenkov 
和 Zaichik”? JA ARERR RAR A ROELA 38 BE, VE BSR HE LA Be 
粒 间 相 对 速度 都 服从 Gaussian 分 布 ,将 颗粒 间 相 对 速度 解 耦 成 颗粒 自 相 关 项 和 流 
场 对 颗粒 的 影响 项 ,推导 出 与 Saffman 和 Turner ^ 和 Abrahamson ix Pi Fik BR 
情况 下 一 一 即 细微 颗粒 1 和 粗 重 颗粒 满 流 碰 撞 核 中 一 一 的 研究 十 分 吻合 的 结果 。 
为 了 分 析 局 部 富 集 效应 , Alipchenkov 和 Zaichik") 从 颗粒 对 的 相对 速度 的 概率 密 
度 函 数 的 动力 学 方程 出 发 ,分 析 由 于 灌流 中 涡 结构 与 颗粒 相互 作用 而 产生 的 对 流 、 
扩散 输 运 ,从 而 提出 考虑 了 局 部 富 集 效应 的 有 限 惯性 颗粒 的 碰撞 模型 ,但 是 其 模型 
只 能 应 用 于 大 雷诺 数 的 情况 , 且 显 得 异常 复杂 。 

Sundaram 和 Collins" 首先 以 径 向 分 布 函数 (radial distribution function) 
BOR) 的 形式 将 局 部 富 集 效应 引入 到 颗粒 平均 碰撞 率 的 数学 模型 中 。g(R) 在 颗粒 
稀少 不 考虑 聚集 效应 的 时 候 值 为 1, 在 数 密度 较 高 的 场合 ,数值 可 超过 100。Zhou 
等 (中 就 得 到 了 cn 时 的 以 局 部 颗粒 数 密度 的 矩 量 表示 的 聚集 效应 的 渐 近 规则 。 
Wang 等 [中 通过 DNS 研究 颗粒 的 平均 碰撞 率 ,定量 的 分 析 了 汕 流 脉动 和 聚集 效应 
对 颗粒 平均 碰撞 率 的 影响 。 在 分 析 聚 集 效应 的 影响 时 , 拟 合 出 与 颗粒 惯性 和 雷诺 
数 关 系 的 经 验 公 式 , 没 有 考虑 数 密度 、 颗 粒 大 小 和 质量 负载 的 影响 。Reade 和 
Collins?" fist DNS 分 析 聚 集 效应 对 平均 碰撞 率 的 影响 与 各 流动 参数 之 间 的 关 
系 ,并 首次 分 析 了 颗粒 直径 与 g(R) 的 关系 。 李 瑞 霞 等 中 研究 了 各 向 同性 满 流 中 
有 限 惯 性 颗粒 的 碰撞 率 ,发 现 局 部 富 集 效应 使 得 Stk 大 约 等 于 1 的 有 限 惯性 颗粒 
的 碰撞 率 显 著 加 强 , 而 局 部 富 集 效应 与 济 流 输 运 效应 的 联合 作用 使 得 Sr n3. 0 的 
颗粒 的 碰撞 率 显著 加 强 , 两 处 的 碰撞 率 均 被 加 强 了 30 倍 左右 。 以 上 g(R) 的 模型 
大 都 是 半 经 验 公式 ,很 难 在 碰撞 模型 中 正确 量化 局 部 富 集 效应 ,但 仍然 成 为 目前 少 
数 可 用 的 有 限 惯性 颗粒 碰撞 核 模型 。 2.1.4 节 和 2.1.5 节 分 别 介绍 我 们 利用 DNS 

得 到 的 有 限 惯性 小 颗粒 (Stx 一 1) 碰撞 核 的 半 经 验 模型 及 我 们 综合 文献 结果 的 一 个 
有 限 惯 性 颗粒 碰撞 核 的 推荐 模型 。 


2.1.4 ”有限 惯性 小 颗粒 (Stix 二 1) 灌流 碰 撞 核 半 经 验 模型 
S1 的 有 限 惯 性 小 颗粒 在 自然 界 中 广泛 存在 , 且 在 某 些 领 域 显得 特别 重 
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要 ,如 燃 煤 锅炉 产生 的 绝 大 部 分 飞 灰 颗 粒 、 燃 烧 生 成 的 soot 颗粒 ,自然 界 中 的 大 部 
分 气 溶胶 颗粒 等 均 属 于 此 范畴 ,这 些 数目 极 大 的 小 颗粒 具有 很 大 的 比 表面 积 ,在 生 
成 和 生长 过 程 中 往往 吸附 有 大 量 的 有 毒物 质 如 重金 属 、 多 环 芳烃 等 , 且 极 容易 被 呼 
吸 系统 吸入 而 进入 到 肺泡 甚至 血液 中 ,对 人 类 健康 造成 了 极 大 的 危害 ,因此 也 引起 
了 人 们 的 广泛 关注 ,我 们 专门 针对 这 种 小 颗粒 利用 DNS 来 研究 其 漠 流 碰撞 核 。 

D 径 向 相对 速度 和 径 向 分 布 函 数 在 DNS 中 的 统计 

两 相 流 的 直接 数值 模拟 (包括 气相 DNS 和 考虑 碰撞 的 颗粒 相 的 直接 跟踪 ) 可 
以 参照 相关 文献 [42] 一 [45] ,在 此 暂 不 介绍 。 此 时 ,从 圆 球 模式 出 发 ,使 用 可 能 发 
生 碰 撞 的 颗粒 对 的 径 向 相对 速度 的 系统 平均 来 表征 消 流 输 运 效 应 ;使 用 可 能 发 生 
碰撞 的 颗粒 对 的 径 向 分 布 函数 来 表征 局 部 富 集 效应 ,此 时 碰撞 核 的 估计 值 BY ， 

B? = 2xR’(|w,|)g(R) (2. 25) 

对 单 分 散 系统 ,碰撞 半径 R 等 于 颗粒 直径 dus lw, | RR T AB EAE A AO 
的 径 向 相对 速度 的 统计 值 ,颗粒 间 径 向 相对 速度 越 大 , 越 容 易 发 生 碰 擅 。 可 能 发 生 
碰撞 的 颗粒 对 (colliding pair) 的 径 向 相对 速度 w, 的 统计 计算 ,以 及 颗粒 对 的 径 向 
分 布 函数 5CR) 的 计算 ,与 颗粒 碰撞 的 模拟 过 程 是 相互 独立 的 。 如 果 晒 粒 对 的 相对 
距离 在 (R 一 8/2,R 十 6/2) 范 围 内 , 则 认 灾 这 两 个 颗粒 可 能 发 生 碰 撞 , 记 录 颗 粒 的 速 
度 和 位 置信 息 。 以 Ne 表示 统计 时 间 内 在 圆 环 内 搜索 到 的 所 有 可 能 发 生 碰撞 
的 颗粒 对 的 对 数 , 则 径 向 相对 速度 w, 的 DNS 统计 值 可 以 表示 为 


Owl = (2. 26) 
由 统计 力学 理论 9 ,g(r) 可 定义 为 当 | 
某 个 颗粒 在 X=0 位 置 时 ,在 与 它 距离 为 7 
的 单元 体积 (dr)? 内 发 现 的 颗粒 对 数 与 均 
匀 分 布 的 比值 ( 见 图 2. 2)。 取 -为 颗粒 碰 
撞 半 径 R,gCR) 衡 量 了 颗粒 浓度 变化 对 碰 
撞 的 影响 。 当 gCR) —1 时 ,对 应 颗粒 的 浓 
度 场 是 均匀 分 布 ;g (R) 越 大 ,颗粒 的 浓度 
场 越 不 均匀 。 根 据 g(R) 的 物理 意义 ,在 


DNS 中 可 表示 为 
Neng 
a Y 
gR) = is (2.27) 


Vw 图 2. 2 ”颗粒 径 向 分 布 函数 g(”) 示 意图 
field 
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SRP LV, 为 进行 检测 的 圆 环 的 体积 ,V. 二 4xL(R 十 6/2)” 一 (R 一 6/2)*]; ND 为 均 
匀 分 布 时 在 整个 计算 域 检测 的 颗粒 对 数 , NBO" 二 N,(N, 一 1)/2;Vsas 为 计算 域 的 体 
FU Vau 1) 5 N, 为 计算 g(R) 时 的 总 时 间 长 度 。 

在 不 同 的 6/R 取 值 情况 下 , 径 向 相对 速度 和 径 向 分 布 函 数 的 统计 值 也 会 有 所 
不 同 。 鉴 于 我 们 关心 颗粒 对 间距 为 R 时 的 统计 特性 ,原则 上 6/R 越 小 越 好 ,但 是 
太 小 时 又 会 产生 不 真实 的 结果 ,因此 ,为 保证 计算 的 准确 性 ,计算 中 选取 O/R = 
0.02, 

FEAT ATE PO) ,采用 颗粒 碰撞 搜索 的 后 溯 法 的 计算 参数 见 表 2.2, E 
计算 效率 上 ,以 模拟 中 使 用 的 64 检测 网 格 为 例 ,每 步 约 需要 40s。 


表 2.2 计算 参数 
Stk At Ne 
0 0.04 64* 


0.1—0.9 0.02 64* 
1. 0 一 10.0 0.04 648 


实际 研究 中 ,更 加 关注 颗粒 释放 到 初始 均匀 各 向 同性 流 场 后 的 统计 值 而 不 是 
渐进 值 。 因 此 ,在 开始 颗粒 碰撞 的 检测 之 后 ,只 有 当 颗 粒 相关 的 统计 平均 量 如 颗粒 
的 注 动 能 \ 均 方 滑 移 速度 及 瞬时 碰撞 率 达 到 稳定 状态 , 才 开 始 统计 颗粒 平均 碰撞 
率 、 碰 撞 核 函数 、 径 向 分 布 函数 及 径 向 相对 速度 等 参数 。 模 拟 结果 表明 在 :一 6, 约 
为 4.747T. 以 后 ,各 统计 量 都 趋 于 稳定 ,从 此 时 刻 开 始 颗 粒 的 统计 计算 。 统 计时 
间 一 共 持续 6 个 涡 翻 转 时 间 ( 约 需 2. 5b) ,以 提高 计算 的 准确 性 和 可 信 度 。 

2) 消 流 输 运 效应 

济 流 输 运 效 应 可 以 理解 为 :对 于 不 同 惯性 的 颗粒 ,其 穿越 满 流 涡 团 的 时 间 不 
同 ,导致 颗粒 间 相 对 速度 增 大 ,从 而 改变 颗粒 运动 轨迹 ,影响 颗粒 碰撞 。 可 能 发 生 
碰撞 的 颗粒 对 的 径 向 相对 速度 的 变化 体现 了 注 流 输 运 效 应 。 满 流 中 的 径 向 相对 速 
度 的 大 小 和 分 布 对 颗粒 碰撞 核 的 变化 有 直接 影响 。 

图 2.3 给 出 了 按 流 场 脉 动 速度 的 均 方 根 无 量 纲 化 的 颗粒 径 向 相对 速度 
Cw, |? Bi Stk 的 变化 曲线 。 在 St, =O~1.0 之 间 , 《|w|) 基 本 没有 变化 ,此 时 颗 
粒 对 流体 流动 的 跟随 性 很 好 ,颗粒 间 的 混合 和 相对 运动 不 显著 , 故 径 向 相对 速度 为 
较 低 的 值 ;在 Suc — 1. 0 一 6. 0 Ze [B] s C] o, D > 的 增长 较 快 , 溃 流 中 大 尺度 脉动 对 颗粒 
摊 混 的 效应 开始 体现 出 来 ,颗粒 的 相对 运动 因此 越 来 越 显 著 ; Stx > 6.0 之 后 ， 
(w |) 增长 越 来 越 慢 ,逐渐 趋向 稳定 。 

对 于 零 惯性 颗粒 , 认为 颗粒 的 径 向 相对 速度 服从 Gaussian 分 布 [ 见 式 
(2. 18) ] ,但 是 ,对 于 有 限 惯性 颗粒 ,颗粒 的 径 向 相对 速度 并 不 一 定 服从 Gaussian 
分 布 , 表 2. 3 给 出 了 不 同 的 Stk 情况 下 ,jzer|)/| 邓 1222 的 比值 变化 。 
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图 2. 3 颗粒 对 的 径 向 相对 速度 的 统计 值 (|w, | > 随 Stx 的 变化 
1. 李 瑞 霞 等 [JDNS 结果 (Re, =51,R/q=0. 345);2. Wang 等 [0] DNS R (Re, =45,R/q= 1) 


表 2.3 不 同 的 Stx PORT Cow D/COw: DRAE 


Gaussian 分 布 0.1 1.0 5.0 10.0 


cwl) 


qos 0. 798 0. 768 0.477 0. 560 0. 669 


同时 ,图 2. 4 给 出 了 不 同 Stk 下 颗粒 的 径 向 相对 速度 (|w | ?的 概率 密度 函数 
(probablity density function, PDF) ,并 使 用 颗粒 对 的 径 向 相对 速度 平方 的 统计 平 
均值 (ww 进行 无 量 纲 化 处 理 。 结 合 表 2. 3 和 图 2. 4,Stk=z0 BE < |w, /| >”? 
的 值 与 Gaussian 分 布 很 接近 ,其 分 布 近似 服从 Gaussian 函数 ;Stx o1. 0 时 , 径 向 
相对 速度 的 PDF HE Sex 0 WY EAE WEAD, EEK Cw, DD / Cw? D? 8 Hb 
值 也 与 Gaussian 分 布 的 误差 变 大 ,说 明 此 时 的 PDF 偏离 Gaussian 分 布 较 明 显 ; 
Stk 25. 0 时 , 径 向 相对 速度 的 PDF 的 峰值 又 开始 减 小 ;Stx 10.0 时 , 径 向 相对 速 
度 的 PDF 的 峰值 仍然 变 小 ,|w,1)/(| 码 1 ”的 比值 也 与 Gaussian 分 布 的 误差 变 
小 ,又 趋向 Gaussian 分 布 。 总 之 ,颗粒 的 径 向 相对 速度 的 PDF 在 颗粒 惯性 变化 的 
过 程 中 ,由 于 漠 流 中 不 同 尺度 运动 的 影响 ,并 不 总 是 服从 Gaussian 分 布 ,而 是 具有 
不 同 指数 的 指数 分 布 ,对 于 具有 不 同 强 度 的 满 流 流 场 ,对 不 同 惯性 的 颗粒 ,该 指数 
是 不 同 的 。 这 说 明 满 流 输 运 效应 不 仅 通 过 影响 径 向 相对 速度 的 大 小 来 影响 颗粒 碰 
撞 , 还 通过 改变 颗粒 径 向 相对 速度 的 分 布 函数 来 影响 碰撞 。 文 献 [18]`[20] 一 [22] 
对 汕 流 碰撞 率 的 理论 分 析 研 究 中 ,都 假设 颗粒 的 径 向 相对 速度 服从 Gaussian 分 
布 , 不 能 体现 潮流 场 中 不 同 尺度 的 涡 结构 对 不 同 惯性 的 颗粒 运动 产生 的 复杂 作用 ， 
将 会 对 碰撞 率 的 模 化 产生 不 真实 的 结果 ,与 DNS 结果 相 比 ,碰撞 核 函 数 约 被 高 估 
J: 4H 821 è 

3) 局 部 富 集 效应 

局 部 富 集 效应 描述 了 瞬时 溃 流 场 中 颗粒 在 某 一 特定 区 域内 的 聚集 现象 。 颗 粒 
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$00 od E! 0 2 4 6 "%6 -4 T 0 2 4 6 
quo / pup Qu / Quz" 
(a) St, 5-0 (b) St, 51.0. 

0.08 0.020 


A 


C 323 0 2 4 6 "6-4 2 0 2 4 6 
(qu, D / Qu? wp / Quz p^? 
(©) S50 (c) $1,100 


图 2.4 不 同 的 Stx 下 颗粒 对 径 向 速度 的 概率 密度 函数 


的 瞬时 浓度 场 是 与 滑 流 运动 相关 的 。 颗 粒 的 高 浓度 或 者 低 浓度 区 域 的 形成 与 具体 
的 注 流 结构 有 关 , 也 可 能 与 短 时 间 内 的 注 涡 的 作用 有 关 。 早 期 的 颗粒 碰撞 直接 模 
拟 中 "所 的 一 个 重要 发 现 就 是 当 颗粒 的 弛 瑰 时 间 尺度 与 Kolmogorov 时 间 尺 度 
相当 的 时 候 ,颗粒 的 数 密度 在 满 流 场 中 表现 的 高 度 的 不 均匀 , 流 场 中 的 强 涡 旋 像 离 
心力 的 作用 一 样 ,将 颗粒 从 涡 旋 的 核心 推 向 高 应 力 的 涡 间 区 域 。 

我 们 首先 给 出 局 部 富 集 效应 的 定性 描述 。 图 2. 5(a) 给 出 了 1/T. 二 6 瞬时 涡 
Ti o 的 等 值 线 图 (计算 区 域 中 平行 于 水 平面 z1z 的 一 个 小 区 域 ) 及 不 同 大 小 颗粒 
的 空间 分 布 。 可 以 看 到 ,很 小 (Stk =0. DARA (Stk = 10. 0) 的 颗粒 没有 被 甩 到 涡 
核 的 外 围 ,而 相对 均匀 地 分 布 在 满 流 场 中 。 中 等 大 小 的 颗粒 (Stx = 1. 0) 被 用 到 涡 
核 的 外 围 而 且 围绕 着 特定 的 轨道 运动 而 不 是 从 一 个 涡 团 进入 另 一 个 涡 团 。 

图 2. 6 给 出 了 颗粒 径 向 分 布 函数 CR) B. Sex. 变化 的 曲线 。 发 现 随 着 Stk MO 
增加 到 1.0,g(R) 从 1 迅速 增 大 ,Stk=z1.0 时 ,g(CR) 达 到 最 大 , 约 为 均匀 分 布 的 23 
倍 左右 , 这 是 因为 此 时 小 尺度 涡 结构 对 颗粒 的 作用 最 强 , 由 于 溃 流 涡 团 对 颗粒 的 离 
心 作用 ,使 得 颗粒 被 甩 出 高 涡 量 区 域 ,而 聚集 在 高 应 变 率 区域 ,发 生 强烈 的 聚集 现 
象 ,引起 颗粒 浓度 的 局 部 高 浓度 ,导致 颗粒 碰撞 被 显著 增强 。 在 S =1~5. 0 时 ， 


~ 
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SES 
H i 


(c) Stx=1.0 


(d) $,,710.0 


图 2.5 a, — m Sh t/ T, —6 时 刻 瞬 时 涡 量 分 量 的 等 值 线 图 及 相应 的 颗粒 分 布 


BOR) 随 Stk 的 增加 又 迅速 减 小 。Stx > 
5.0 后 ,g(R) 随 Stk 的 增加 而 逐渐 稳定 
在 1 附近 。 这 是 因为 较 大 惯性 的 颗粒 对 
流体 涡 团 的 加 速 反应 越 来 越 慢 , 以 致 不 
能 呈现 出 明显 的 局 部 富 集 现 象 。 当 颗粒 
惯性 增 大 到 一 定 程度 ,颗粒 运动 类 似 于 
自由 分 子 运动 ,颗粒 在 流 场 内 均匀 分 布 。 
在 径 向 分 布 函 数 的 变化 曲线 中 同时 也 给 
出 了 Wang 等 中 的 结果 ,发 现 两 者 的 变 
化 规律 仍然 是 一 致 的 。 但 是 本 算 例 中 径 
向 分 布 函数 的 值 比 文献 [21] 中 的 要 大 得 
多 ,主要 原因 是 文献 [21] 中 只 计算 了 


图 2.6 不 同 惯性 颗粒 径 向 分 布 函数 g(R) 
1. 李 瑞 霞 等 (DNS 结果 (Re —51 +R/9=0. 345); 
2. Wang 40" DNS R (Re, —45, R/5—1) 


8192 个 颗粒 ,而 这 里 计算 了 262 144 个 颗粒 ,颗粒 数目 越 多 ,聚集 效应 越 显著 。 


4) 汕 流 输 运 效应 和 局 部 富 集 效应 


为 比较 不 同 效应 的 影响 ,图 2. 7 给 出 了 可 能 发 生 碰撞 的 颗粒 对 的 径 向 分 布 函 


数 gCR)、 径 向 相对 速度 的 统计 值 (| 


zer|), 以 及 考虑 局 部 富 集 效 应 和 汕 流 输 运 效应 


的 颗粒 平均 碰撞 核 的 估计 值 BF:[ 式 (2. 25)] 随 Stk 的 变化 曲线 ,并 都 按照 零 惯性 的 
轻 颗粒 情况 Bt[ 式 (2. 20)] 进 行 无 量 纲 化 处 理 。 将 g(R) 与 8 名 比较 ,可 见 在 S = 
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0 一 0.7 之 间 , 两 者 几乎 重 玛 ;在 Stc 
1.0 处 ,两 者 同时 出 现 峰值 ;此 时 颗粒 运 
动 由 各 向 同性 注 流 中 的 小 涡 结构 控制 ， 
使 颗粒 浓度 变 的 十 分 不 均匀 ,从 而 极 大 
的 增强 了 演 流 碰撞 核 函数 。 说 明 Six = 
0 一 1. 0 时 , 消 流 碰撞 核 函数 主要 由 局 部 
富 集 效应 控制 ,导致 了 洪流 碰撞 核 函 数 
在 Stx ~ 1.0 处 出 现 峰 值 。 然 而 , 在 
图 2.7 无 量 纲 碰 挤 参数 随 Sa 的 变化 曲线 SLO 之 后 ,g(R) 迅速 降低 ,而 8?*/ 
降低 幅度 很 小 。 在 St o3. 0 BEBE sii 
流 碰撞 核 函 数 又 出 现 另 一 个 峰值 , 仍 为 轻 颗粒 的 30 倍 左右 ;此 时 颗粒 的 径 向 分 布 
函数 g(R) 仅 为 轻 颗粒 的 4 倍 , 而 径 向 相对 速度 (1w, | ) 约 为 轻 颗粒 的 8 倍 左右 ,这 
说 明 在 Stx~3.0 附近 消 流 碰撞 核 函 数 的 峰值 是 消 流 输 运 效应 和 局 部 富 集 效应 联 
合作 用 的 结果 。 在 St c3. 0 之 后 ,局 部 富 集 效应 的 影响 逐渐 可 以 忽略 , 消 流 输 运 
效应 逐渐 主导 漠 流 碰撞 率 的 变化 , 即 清流 中 大 尺度 逐渐 占 主导 作用 。 
此 处 单独 考虑 St 1. 0 的 颗粒 ,目前 针对 细微 颗粒 物 的 洪流 碰撞 模型 并 不 
£. Zaichik 和 Alipchenkov* 中 从 颗粒 的 相对 速度 的 概率 密度 函数 的 动力 学 方 
程 出 发 ,得 到 较 小 的 Stk 数 (0 二 Stx 过 1) 时 径 向 分 布 函 数 的 一 个 经 验 表 达 式 ， 


g(R) oc R- $9 (2.28) 


将 直接 模拟 的 结果 和 文献 [39] 中 的 模型 结果 进行 对 比 5 ,发 现在 Stk <0. 5 
的 时 候 , 模 型 值 高 估 了 碰撞 核 函数 ;而 St <0. 5 之 后 ,模型 值 又 大 大 低估 了 碰撞 核 
函数 ,主要 原因 是 该 模型 没有 正确 的 估计 局 部 富 集 效应 。 因 此 ,此 处 尝试 从 直接 模 
拟 的 结果 出 发 ,进行 一 定 的 理论 推导 ,试图 给 出 一 个 简单 的 洪流 碰撞 核 模型 。 

2.8 给 出 了 St —0—1.0 内 ,无 量 
纲 碰撞 参数 的 变化 曲线 。 可 以 明显 看 出 ， 


在 St, —0—1.0 内 ,颗粒 对 的 径 向 相对 速 ”入 

度 变化 极 微 ,与 Stx ~0 时 的 结果 十 分 接 E 

近 。 从 涡 - 颗 粒 相互 作用 考虑 ,此 时 颗粒 六 

主要 与 济 流 中 的 小 涡 结构 相互 作用 ,颗粒 全 

对 流体 脉动 速 度 的 响应 速度 很 快 ,可 以 认 ” |。。 

为 此 时 主要 是 涡流 对 颗粒 的 剪 切 作用 主 —— 
导 颗 粒 运动 。 因 此 ,Stk 在 0 一 1.0 时 , 径 E 

向 相对 速度 《|w,|〉 可 以 用 Saffman 和 图 2.8 无 量 纲 碰撞 参数 


Turnert 提 出 的 前 切 作用 来 近似 ,得 到 Bl Stk 的 变化 (Stx =0~1. 0) 
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dw DSS zx Cs 98 = j & £y (2. 29) 


对 于 径 向 分 布 函数 ,我 们 首先 做 渐 近 性 分 析 探 讨 局 部 富 集 发 生 的 原因 。 对 于 
小 惯性 颗粒 ,颗粒 对 当地 流体 运动 的 响应 十 分 迅速 ,在 不 考虑 体积 力 的 情况 下 , 颗 
粒 速度 可 以 定义 为 


vat) = u(x.) — s (S +u » vu) (2. 30) 
XIX (2. 30) 取 散 度 可 得 
au; ; o5 
Vere E ER en (s - 5) (2.31) 


RP io V Xu Alls; = (Ou;/dx;+Ou;/x;)/2 分 别 为 流体 的 涡 矢量 和 应 变 率 张 量 。 

从 式 (2. 31) 可 知 ,在 涡 量 值 大 而 应 变 率 低 的 区 域 颗粒 速度 场 的 散 度 为 正 ,而 在 
涡 量 值 小 而 应 变 率 高 的 区 域 颗 粒 速度 场 的 散 度 为 负 ,也 就 是 说 ,颗粒 有 聚集 于 涡 量 
小 而 应 变 率 高 区 域 的 趋势 ,而 且 当 Stk 一 1. 0 时 ,颗粒 的 弛 豫 时 间 越 大 , 富 集 现象 越 
明显 。 

局 部 富 集体 现 了 颗粒 浓度 场 的 变化 ,在 拉 格 朗 日 坐标 下 ,浓度 的 连续 性 方程 可 
以 写成 5 

W —— sevo) = nl — s (si -他 )] (2. 32) 


在 沿 着 拉 格 朗 日 轨迹 上 ,对 当地 浓度 进行 积分 ,对 所 有 轨迹 取 平均 ,可 以 得 到 
空间 平均 的 浓度 二 阶 矩 的 表达 式 : 


m =( stexp[s.[ (si - g ar’) (2. 33) 
对 于 小 颗粒 ,在 小 于 Kolmogorov RUSE 7 的 距离 范围 内 , (s ek ANAT 
与 距离 联系 起 来 ze ， 


s 2 o (2) (2.34) 
这 样 ,在 拉 格 朗 日 轨迹 上 ,在 距离 "小 于 7 时 ,当地 颗粒 浓度 满足 ， 
(nt) oc ay (2.35) 


对 于 Snc <1. 0 的 情况 ,由 于 径 向 分 布 函数 g(R) 表 示 相 距 为 R 时 观察 到 颗粒 
对 的 概率 与 随机 分 布 的 参考 概率 的 比值 。 而 尺 很 小 ,当地 观察 到 颗粒 对 的 概率 与 
当地 浓度 天 成 比例 ,因此 ,可 以 假设 : 
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gR) = ap (2.36) 


这 样 就 可 以 得 到 
g(R) cc ay (2.37) 


因此 ,我 们 试图 找 出 指数 a 随 Stk 的 变化 规律 ,以 对 径 向 分 布 函数 作出 合理 的 
模型 。 可 以 看 出 ,指数 “反映 了 不 同 的 距离 情况 下 ,颗粒 富 集 程度 的 变化 。 指 数 a 
可 以 通过 式 (2. 38) + FEO, 

Ig(g(r)) 
= (2. 38) 
lg E 


E 


a 


式 中 g(r) 的 计算 过 程 与 g(R) 相 同 ,只 是 计算 过 程 中 要 改变 间距 >。 对 于 每 个 Stk 
的 颗粒 ,计算 不 同 r 情况 下 g(r) 的 变化 , 拟 合 后 得 到 的 斜率 即 为 指数 a。 图 2. 9 给 
出 了 几 种 不 同 Sek 时 的 拟 合 结果 。 


100 100: 
= 10 & 10 
í 1 
T 10 7 10 
7 T 
(a) 51,702, a-0.1567 (b) Si, 7-0.45,2 0.53995 
100 100 
E t 
Ş 10 EIU 
1 1 — = 
3 10 3 10 
T 7 
(©) 51,70.8,2-0.81504 (d) S1,771.0,2-0.79193 


图 2.9 不 同 Stx 时 指数 a 的 拟 合 曲线 


从 图 2. 9 可 以 发 现 ,g(7) 随 7 的 增加 而 线性 减 小 。 图 2. 10 给 出 Stk 在 0~1.0 
时 的 指数 a 的 变化 曲线 。 发 现 Stk 在 0 一 0. 6 之 间 变 化 时 ,指数 a 基本 上 随 着 Stk 
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的 增加 而 线性 增加 ,在 Stx xz0.6 处 出 现 一 。 10 
小 峰 ; 随 着 Stx 继续 增加 ,指数 a 呈现 先 碱 小 。 “08 
又 增加 的 微弱 变化 ,在 Stx ~0.8 处 出 现 另 gu 
一 小 峰 。 直 接 模拟 的 结果 并 没有 给 出 良好 。 
的 线性 变化 关系 , 而 从 前 面 的 渐 近 分 析 看 ， 
指数 a 应 该 是 随 Stx 线性 变化 的 。 造 成 这 种 。 02 
情况 的 原因 ,一 方面 可 能 在 于 数值 模拟 的 误 。 o0 
差 , 在 图 2.9 中 ,原则 上 对 每 个 点 的 计算 都 
应 该 与 g(R) 的 计算 过 程 类 似 ,应 计算 长 时 图 2.10 给 出 Sx 在 0~1.0 时 的 
间 的 平均 结果 ,这 样 大 约 需要 4h 才能 完成 指数 a 的 变化 曲线 
一 个 点 的 计算 ,而 这 里 为 了 节约 时 间 , 只 对 最 后 一 个 时 间 步 达到 稳定 的 颗粒 场 信息 
进行 了 统计 ; 另 一 方面 , 渐 近 性 分 析 是 针对 颗粒 直径 d 小 于 Kolmogorov 尺度 y 
的 距离 范围 内 ,颗粒 的 Stx 越 小 其 结果 越 真实 。 考 虑 这 两 个 因素 ,这 里 仍然 采用 线 
性 关系 拟 合 得 到 指数 M Stx 的 关系 , 拟 合 得 到 的 关系 式 为 
a = 0. 084- 0. 897 St (2. 39) 

因此 ,对 于 有 限 惯性 小 颗粒 计算 工 况 , Stk 在 0~1.0 之 间 时 , 径 向 分 布 函数 可 

以 近似 为 


E (2) s pee (2,40) 


结合 式 (2. 29) 和 式 (2. 40) ,可 以 得 到 Stk 在 0 一 1.0 ZB], Re, 2250 时 ,有 限 惯 
性 小 颗粒 的 江 流 碰撞 核 函 数 的 模型 。 


2 [R 0. 08+0. 897Stk. 
Br < D= 22R (Jw, Dg = 28 fZ S es (32) 


Lu ean 

这 个 有 限 惯性 小 颗粒 的 碰撞 模型 ,只 考虑 惯性 的 影响 ,没有 考虑 满 流 场 的 雷诺 
数 , 耗 散 率 等 参数 的 变化 。 实 际 上 ,雷诺 数 的 大 小 对 模型 的 建立 有 非常 重要 的 影 
响 , 当 注 流 场 的 雷诺 数 变 大 ,有 限 惯性 小 颗粒 的 局 部 富 集 效应 会 变 得 更 加 显著 ,万 
其 是 消 流 场 可 能 发 生 间 吹 现 象 ,使 得 指数 a 可 能 大 于 1, 将 会 极 大 地 增强 颗粒 的 碰 
撞 。 由 于 计算 条 件 的 限制 ,目前 没 能 实现 大 雷 诸 数 的 计算 ,在 以 后 的 计算 中 可 以 考 
虑 使 用 LES 方法 。 


2.1.5 有 限 惯性 颗粒 碰撞 核 的 推荐 模型 
以 上 半 经 验 模型 只 能 适用 于 Stk<1. 0 的 有 限 惯性 小 颗粒 碰撞 。 本 书 综合 文 


(2.41) 
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献 结果 ,总结 了 一 个 考虑 油 流 输 运 效应 和 局 部 富 集 效应 的 有 限 惯性 颗粒 碰撞 核 模 
型 。 基 于 圆 球 模式 , 满 流 作用 下 的 有 限 惯性 颗粒 碰撞 核 函 数 表 达 为 


B = 2xR’(|w,|)g(R) = aR (Z cui.) ao (2. 42) 
按照 Safftman 和 Turner? tl Wang ^57 fj 6: «ind C] SCRI S [6] AED E HE (09 

影响 可 以 分 成 四 部 分 , 即 剪 切 项 ,加 速 项 .耦合 项 和 重力 项 , 即 
Gu), = (PY sear + Cm usa Ft? Yeap + CDs (2. 43) 
(1) 剪 切 项 反映 了 颗粒 因 流 体 的 剪 切 应 力 造 成 的 碰撞 ,仍然 采用 零 惯 性 颗粒 

时 的 剪 切 项 四, 即 

Gau 一 全 三 (2.44) 
(2) 加 速 项 代表 了 惯性 不 同 的 颗粒 因 对 流体 的 加 速 作用 反应 不 一 造成 的 碰 


Tit, Kruis 和 Kustersb9 推 导 了 圆柱 模式 下 的 加 速 项 ,而 Wang 等 “基于 圆 球 模式 
对 单 分 散 颗 粒 群 时 的 加 速 项 进行 了 修正 。 综 合 两 者 的 研究 结果 ,推荐 如 下 模型 : 


I-T8 49 
(0 十 92)2 — 408; | TR 
n Y Oe OD MS +6) +6) 
1 


(uh) = Cu — 6)? 
^ “z= 8, 3-6, 


1 E 1 
[arpar dr39d355] 62549) 


式 中 :Cv 为 一 个 匹配 常数 , Wang 等 "基于 直接 数值 模拟 结果 而 推荐 为 1. 6850 为 
虚假 质量 效应 系数 ,2 一 3o/(2o, 十 op ;zx 为 流体 脉动 速度 均 方 值 ;7 为 谱 常 数 ;9 为 
无 量 纲 化 的 颗粒 弛 瑰 时 间 。 它 们 的 模型 如 下 : 
0. 183 
— 0. 18307? 


4 
et 
= (2. 46) 


_ 0. 4u? 


€ 


T, 


AH: T 为 流体 的 拉 格 朗 日 积分 时 间 尺 度 。 
(3) 耦合 项 用 以 衡量 颗粒 惯性 与 流体 加 速 的 空间 变化 或 者 与 体积 力 ( 如 重力 ) 
之 间 的 耦合 作用 ,采用 Hu 和 Mei 的 模型 "5 : 
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[72280 = 2(1-2) ses ( (Be) E (2.47) 
p 


(4) 重力 项 代表 重力 作用 下 颗粒 不 均匀 沉降 而 造成 的 碰撞 ,同样 采用 Wang 
等 基于 Saffman 和 Turner 模型 中 的 修正 模型 1: 


2 
(De = er (1i- 8) g (2. 48) 
> 


于 是 ,综合 式 (2. 44) RO. 45)、 式 (2.47) 和 式 (2. 48) ,可 以 计算 得 到 有 限 惯性 
颗粒 的 径 向 相对 速度 。 


径 向 分 布 函数 g(R) 更 为 复杂 ,目前 尚 只 存在 半 经 验 公 式 。Wang 等 (中 根据 其 
直接 数值 模拟 的 结果 ,提出 径 向 分 布 函数 g(R) 的 经 验 公式 为 


g(R) —1 _ CS)[1 一 如 (Se)] 


Te + 23 (Stk) n (Ste Fl — z (Stk) J 
à à 
+ ye (Stx Ow Gto + ys Go; Gti) (2.49) 
Rp: 
, 
usà 
Re = 一 一 
cz " 
‘yo (Stk) = 18S Sy <0.5 
yi (Ste) = 0. 368 exp(— S) 0.5 — S — 1.25 
xt) = 0. 24expC— 0. 58) 1.25 < S <5.0 
Xt) = 0. 013exp(— 0. 07S) Stk > 10.0 
R ai Six —0.5 
z(t) = 3 X (1+ tanh ss) 
EN Sy — 1.25 
x (Stix) = 4X (1+ tanh TE. ) 


2 Ga) = 4 x (1+ tanh 8856.3) 


以 上 模型 仅仅 关注 颗粒 惯性 和 雷诺 数 的 作用 ,没有 考虑 颗粒 浓度 .颗粒 大 小 和 
质量 负载 的 影响 。 另 外 ,该 模型 基于 以 下 假设 :颗粒 直径 远 小 于 Kolmogorov R 
度 ,可 以 不 考虑 颗粒 间 流体 作用 ;在 低 浓 度 的 条 件 下 ,不 考虑 颗粒 相对 流体 的 作用 ; 
不 考虑 体积 力 的 作用 ;流量 平衡 。 而 且 ,g(R) 中 以 0. 5 作为 转折 点 ,对 于 低 雷 诺 数 
是 合适 的 ,对 于 高 雷诺 数 就 不 是 最 佳 的 数值 。 在 高 雷诺 数 ,聚集 效应 比 清流 输 运 对 
碰撞 率 的 增 大 作用 更 明显 。 
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2.1.6 布朗 运动 和 淇 流 运动 共同 作用 下 的 碰撞 核 
为 汕 流 和 布朗 运动 对 颗粒 碰撞 的 影响 的 尺度 不 同 ,可 以 认为 两 者 是 相互 独 
立 的 I。 因而 由 灌流 运动 和 布朗 运动 产生 的 颗粒 径 向 相对 速度 可 以 分 别 表述 : 
(wh) = Cua (ue), (2. 50) 
于 是 ,在 圆 球 模式 下 s Ti DL RS BG H [e] f RHET BO GE A 


B= 2xRz(| w, DER) = 228 [ 2 


Lx 


4 
Kuh + Cui) | 


g(R) = (BH BR) gR) 
EINT (2.51) 
B = 2nR? (E cui.) 


fs = ze (2 ut 9)" 


对 于 布朗 运动 所 引起 的 颗粒 径 向 相对 速度 平方 的 均 方 值 ,基于 分 子 噪声 假设 
〈 即 统计 无 关 假 设 ) ,可 以 如 下 模 化 5 : 
AT AT LET m = ite (2.52) 
m ms; mi m; +m, 
式 中 :za m 分 别 为 两 颗粒 的 质量 ;za 为 两 颗粒 的 有 效 质量 。 

然而 在 复杂 工 况 中 , 满 流 作用 和 布朗 作用 各 自 对 颗粒 碰撞 过 程 的 影响 到 底 有 
多 大 、 是 否 相互 独立 、 能 否 简单 的 使 用 调和 平均 衡量 两 者 的 影响 ,均值 得 继续 探讨 。 

关于 布朗 碰撞 核 、 满 流 碰 接 核 的 文献 综述 和 模型 总 结 也 可 以 参照 文 献 
[43] [45]. 


Cul) = 


2.2 凝 并 


发 生 几 何 碰撞 的 颗粒 对 并 不 一 定 粘 结 在 一 起 , 即 发 生 通常 所 说 的 凝 并 事件 , 当 
几何 碰撞 即将 发 生 时 ,颗粒 间 的 流体 润滑 效应 会 减少 实际 碰撞 发 生 的 概率 ,特别 是 
对 于 大 小 不 一 致 的 颗粒 间 的 碰撞 ,此 时 需要 引入 一 个 碰撞 效率 (collision efficien- 
cy) 六 来 考虑 。 而 实际 碰撞 发 生 之 后 是 否 能 粘 结 在 一 起 还 受 颗 粒 的 表面 黏 性 控制 ， 
16184571 湿度、 静电 等 也 会 产生 类 似 地 影响 ,此 时 需要 引入 凝 并 效率 (coagulation 
efficiency) 来 考虑 这 种 情况 。 实 际 的 凝 并 核 等 于 几何 碰撞 核 , 碰 撞 效率 和 凝 并 效率 
三 者 的 乘积 。 


2.2.1 碰撞 效率 
碰撞 效率 定义 为 实际 发 生 的 碰撞 次 数 与 理论 上 将 要 发 生 的 碰撞 次 数 的 比例 ， 
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这 是 由 于 各 种 因素 所 引起 的 颗粒 间 轨 迹 滑 移 。Ho 和 Sommerfeld’! 发 展 了 一 个 
大 颗粒 和 小 颗粒 之 间 的 碰撞 效率 模型 。 假 设 小 颗粒 都 均匀 地 分 布 在 气流 当中 ,和 
那些 大 的 颗粒 球体 相 比 ,它们 的 大 小 可 以 忽略 ,这 时 ,碰撞 的 效率 可 以 由 小 颗粒 的 
边界 轨道 (boundary particle trajectory) 的 径 向 距离 和 大 颗粒 的 半径 的 比率 的 平方 
得 到 ,如 图 2. 11 所 示 ,Y. 即 为 小 颗粒 的 边界 轨道 (小 颗粒 恰好 与 大 颗粒 碰撞 处 ) 与 
大 颗粒 中 心 轴线 的 径 向 距离 ,d 为 小 颗粒 的 直径 , Dy, 为 大 颗粒 (或 称 为 收集 体 ) 的 
直径 。 注 意 到 ,大 颗粒 周围 的 气流 场 与 基于 颗粒 相对 速度 的 雷诺 数 Re 相关 。 当 
Re 比较 大 时 ,直到 接近 大 颗粒 流 线 才 开始 偏离 原来 方向 ,此 时 流动 模式 对 应 于 非 
黏 滞 性 流体 ; 当 Re 比较 小 的 时 候 , 黏 性 阻力 对 流动 有 非常 明显 的 影响 ,大 颗粒 会 
对 上 游 的 流 场 产生 一 定 程度 的 干扰 作用 。 因 此 ,围绕 大 颗粒 的 气流 的 流动 模式 强 
烈 地 依赖 于 Re。 基 于 这 些 认识 ,碰撞 效率 可 以 由 式 (2. 53» 26 88052 ， 

EN /YY 

v- 9 - (14) asp 
式 中 :a 和 4 为 与 雷诺 数 相关 的 参数 ,可 以 如 下 选取 : 当 Re 二 1 时 ,a 二 0.65 并 且 
b=3. 119, 为 惯性 参数 或 者 Stokes THO ,描述 小 颗粒 和 大 颗粒 的 相互 作用 : 
— Polun — un |d? 

a 18D, 

式 中 :p, 为 小 颗粒 的 密度 ; | ur 一 ur | 为 两 颗粒 的 相对 速度 。 


(2.54) 


图 2.11 碰撞 效率 


2.2.2 凝 并 效率 


决定 两 颗 颗 粒 是 否 粘 结 在 一 起 ( 凝 并) 的 基本 标准 是 临界 速度 ws , 它 可 以 从 能 
量 平衡 方程 中 得 到 。 当 仅仅 考虑 范 德 华 力 的 时 候 , 临界 速度 可 由 式 (2.56) 给 
in. 
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1 d-e)? A 
4 3 Ge (2.55) 
式 中 :e 为 能 量 恢复 系数 (energetic restitution coefficient); A 为 Hamaker 常量 ;zo 
为 接触 长 度 ; 思 ,为 材料 极限 接触 压力 。 

当 颗 粒 间 法 向 相对 速度 小 于 临界 速度 vs 时 ,认为 两 碰撞 颗粒 的 凝 并 过 程 发 
生 : 


Vg = 


lii — the |cos$ < va (2. 56) 
该 凝 并 效率 模型 并 非 采用 精确 的 数学 方程 来 表示 ,而 是 采用 一 个 判断 表达 式 ， 
故 该 模型 更 适合 基于 拉 格 朗 日 坐标 体系 的 数值 模拟 中 采用 。 模 型 的 详细 描述 可 以 
参照 文献 [23]、[52]。 
另外 ,值得 注意 的 是 ,在 某 些 简单 的 凝 并 核 的 主导 下 ,颗粒 尺度 分 布 函数 的 时 
间 演 变 过 程 存在 理论 分 析 解 , 且 这 些 简单 的 凝 并 核 具有 相应 的 物理 意义 ,因此 也 在 
某 些 场合 得 以 采用 5 ,如 其 常数 凝 并 核 8(u,v) 二 A(A 为 常数 ) 表 示 凝 并 速率 与 颗 
粒 尺 度 无 关 , 它 可 视 为 布朗 凝 并 的 一 种 极端 情形 ;线性 凝 并 核 8Cu,v) 二 A(u 十 v) 表 
示 两 颗 颗 粒 的 凝 并 概率 正比 于 两 颗 颗 粒 的 体积 总 和 ,通常 可 用 于 近似 描 叙 济 流 重 
力 机 制作 用 下 的 颗粒 凝 并 行为 ;二 次 方 凝 并 核 8(u,v) = Auv 表示 两 颗 颗 粒 的 凝 并 概 
率 取决 于 两 颗 颗 粒 体积 的 乘积 ,是 对 凝 并 过 程 中 一 种 临界 现象 “ 凝 胶 化 ”的 描述 。 


2.3 球 化 


颗粒 的 球 化 或 结构 重建 (restructuring) 一 般 发 生 在 不 规则 聚合 物 (一 般 由 多 
个 小 尺度 球形 单 体 颗粒 凝 并 而 成 ) 上 。 相 对 于 致密 结构 的 球形 颗粒 ,这 种 结构 的 聚 
合 物 一 般 处 于 亚 稳 态 ,在 某 种 环境 中 会 发 生 有 限 速率 的 烧结 (sintering)[ 或 熔融 
(fusion) ] 或 结构 重建 现象 ,使 得 不 规则 的 聚合 物 趋向 于 规则 的 球形 颗粒 。 颗 粒 的 
球 化 事件 通常 与 凝 并 成 核 等 一 起 发 生 。 聚 合体 球 化 的 机 理 ' 呈 包括 表面 活化 导致 
的 黏 性 流 烧结 中 的 体积 扩散 或 /和 表面 扩散 颗粒 相互 作用 、 载 流 的 剪 切 作用 、 干 粒 
状 团聚 体 的 布朗 作用 结构 重建 .毛细 管 收缩 等 。 

聚合 体 的 球 化 事件 导致 其 表面 积 随时 间 而 变化 ,Koch 和 Friedlander“ 提出 
了 线性 形式 的 表面 积 减少 速率 公式 : 


a= S o La (2.87) 


式 中 :4 为 一 个 与 机 理 相 关 的 特征 时 间 尺 度 ;aa 为 与 原始 不 规则 聚合 体 的 体积 v 
一 样 大 的 致密 球形 颗粒 的 表面 积 ,asw =al 60/7) 
对 于 黏 性 流 烧 结 (viscous flow sintering) 机 理 , 特 征 时 间 尺 度 te 为 5 
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u= (2.58) 
o 


式 中 :w 为 球形 单 体 的 动力 黏度 ;m 为 球形 单 体 的 半径 ;c 为 颗粒 表面 活化 能 。 
对 于 体积 扩散 (bulk diffusion) 机 理 ,特征 熔融 时 间 尺 度 为 5 
ky Trà 
12D, Umo 
式 中 :D, 为 体积 扩散 系数 (m?/s) ;wm 为 冷凝 相 中 的 有 效 气体 分 子 体积 ;6 为 表面 扩 
散 层 厚 度 ,近似 等 于 3(6un/7) 
对 于 表面 扩散 (surface diffusion) 机 理 ,特征 熔融 时 间 尺 度 为 3 


(2. 59) 


t= 


ke Tr (2. 60) 


4 = 34D, nod 


式 中 :D, 为 表面 扩散 系数 (m?/s)。 
由 于 聚合 体 球 化 事件 而 对 颗粒 表面 积 的 影响 可 以 通过 如 下 平衡 方程 描述 : 


Saat = Saca n] (2.61) 
2.4 冷凝 /蒸发 
Friedlander55 总 结 了 各 种 区 域内 、 各 种 机 理 控制 的 冷凝 /蒸发 核 的 数学 模型 
a 
下 (w= 里 = Cr =< D (i — p) 
(2.62) 


连续 区 (Kn<&1) FRG: 


ro dv. 2rd,Divo , fn 2nd,M,D, , .. A 
Ir@ - KT PA= Cer br) Quen 
THER: 
MEE 1+ Kn 
IG) = IPC) TFT TI sap (2. 64) 
表面 反应 机 理 : 
2 | 
L.C) amie. -py a Tad Mis n. (2.65) 


b 
Zamo KaT 0; /2nMRT 
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体积 反应 ( 液 滴 相 反应 ) 机 理 : 
LG) = 2d: CS My )r (2. 66) 
6p, 


SP pr pe Al p: 分 别 为 远离 颗粒 的 组 分 i 的 蒸气 压力 、 靠 近 颗粒 的 组 分 i 的 平 
衡 蒸气 压力 (饱和 蒸气 压力 ) 和 颗粒 表面 组 分 ;的 分 压 ;o MA DAIA i 的 
密度 (kg/m)、 分 子 量 (kg/mol) 、 伪 二 元 扩散 系数 (m2?/s) ma 和 vo 分 别 为 组 分 i 的 
气体 分 子 的 质量 和 体积 ;v 为 组 分 i 在 体积 反应 中 的 化 学 计量 系数 ;x 为 体积 反应 
速率 ;R 为 摩尔 气体 常数 [一 8. 314]/(nol * 07; T 为 绝对 温度 ; 为 调整 常数 ,用 
于 考虑 一 颗 气 体 分 子 与 颗粒 碰撞 而 被 粘 结 的 概率 ,通常 设 定 为 1。 

某 些 简单 的 冷凝 核 中 具有 相应 的 物理 意义 , 常 冷凝 核 Tu) 一 A 描述 了 一 种 极 
限 工 况 , 表 示 颗 粒 的 冷凝 /蒸发 核 与 颗粒 尺度 信息 无 关 ; 线 性 冷凝 核 1(v) = Av 可 
描述 颗粒 表面 附近 发 生化 学 反应 时 的 冷凝 / 燕 发 工 况 。 


2.5 成 核 


Friedlander^^ Ñt Y BUEZBUSE 6148. 产生 过 饱和 的 物理 过 程 (绝热 膨胀 , 混 
合 、 传 导 冷 却 和 辐射 冷却 等 ) 和 气相 化 学 反应 (分 为 自身 成 核 和 多 元 成 核 ) 等 。 均 相 
成 核 (或 自身 成 核 ) 的 发 生 是 由 于 过 饱和 体系 中 分 子 团 吸附 气体 分 子 而 使 得 自身 尺 
度 超过 临界 成 核 尺度 。Friedlander5s7] 推 导 了 均 相 成 核 的 速率 J(m-: * s; 

2p, gpoukyt roo 16ne 
tama" [52] ee[sas das ) (Zen 
式 中 : 户 为 组 分 i 的 蒸气 分 压 ;n; 为 组 分 i 的 前 驱 体 浓度 ( 即 组 分 i 的 气体 分 子 浓 
HD so 为 表面 张力 ;S; 为 过 饱和 度 ,S;==p,/p?。 

在 很 多 场合 ,认为 成 核 是 由 于 化 学 反应 所 引起 ,此 时 一 般 认为 核 体 (nucli) 的 
产生 速率 /7) 与 前 驱 体 (precursor) 的 数目 浓度 Cre(1) 成 一 阶 正比 5e ,也 就 是 说 

dCore (t) 

dt 


JG) = KC) = 


式 中 :天 w 为 成 核 速率 ;Cre(z) 为 前 驱 体 的 数目 浓度 。 
可 以 推导 得 到 


CO) = Core (OV Exp(— K wait) 


JG) = KC. (0) exp(— Kia 
Singh 4E? 同样 针对 层 流 预 混 火焰 中 的 soot 颗粒 总 结 了 自由 分 子 区 、 连 续 
区 、 滑 流 区 和 过 滤 区 的 成 核 核 模型 。 
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2.6 沉 积 


各 种 沉积 过 程 存在 各 种 复杂 的 动力 学 机 理 , 如 重力 作用 、 布 朗 扩 散 、 演 流 扩散 
和 输 运 、 电 荷 吸 附 、 热 泳 迁 移 、 液 滴 捕 集 等 “中 。 沉 积 事件 导致 颗粒 数目 不 断 减 
少 ,也 必 将 导致 颗粒 尺度 分 布 函数 不 断 演 变 。 沉 积 核 R(v) 也 可 称 为 沉积 系数 , 描 
述 单位 时 间 内 体积 为 v 的 颗粒 可 能 沉积 的 概率 (单位 为 s :) ,各 种 沉积 机 理 可 以 
在 沉积 核 的 模型 中 集中 考虑 。 
常数 沉积 核 可 以 描述 密封 容器 内 颗粒 的 泄漏 过 程 。 自 然 界 中 比较 重要 的 两 种 
沉积 机 理 为 重力 作用 和 布朗 扩散 。Park 等 "外 认为 同时 考虑 重力 作用 和 布朗 扩散 
的 沉积 核 可 如 下 描述 : 
E(v) = Es(v) + Es(v) = Av + Bod (2. 68) 
式 中 :Es(v) 、E,(v) 分 别 为 布朗 扩散 机 制 和 重力 作用 机 制 所 控制 的 沉积 核 : 
Es(v) = Av 
E,(v) = Bot 


B g nan nSsin( Z ) VETE" 
zV (2.69) 


式 中 :” 为 由 实验 确定 的 一 个 适 配 系数 ,一 般 "一 2. 5 一 2. 81A 为 介质 分 子 的 平均 自 
由 程 ;ks 为 Boltzmann 常数 ,如 一 1. 38054 1075] = K; T 为 介质 的 绝对 温度 ;zx 为 
介质 动力 学 黏 性 系数 ;p 为 颗粒 材料 密度 ;g 为 重力 加 速度 ; H 为 计算 区 域 高 度 ;V 
为 计算 区 域 体积 ;S 为 计算 区 域 壁面 面积 总 和 ;k. OS a UL BOR BG Lo 为 滑 流 边 
界 层 厚 度 ;L 为 流 场 的 特征 尺度 ;Re 为 流体 介质 的 雷诺 数 。 

Park 等 [中 经 过 分 析 认 为 ,对 于 粗大 颗粒 的 沉积 机 制 主要 由 重力 作用 所 控制 ， 
扩散 作用 对 其 影响 其 微 ,此 时 可 认为 沉积 核 E(v,w) 守 Ev,7?) ;而 细微 颗粒 的 沉积 
主要 受 江 流 和 布朗 扩散 的 影响 ,此 时 可 认为 沉积 核 E(v,r)Es(v,?) ;中 等 尺度 颗 
粒 的 沉积 机 制 则 必须 同时 考虑 重力 作用 和 颗粒 扩散 ,ECv,t) 二 Es(v,t) 十 Es (vy). 
所 谓 的 粗大 颗粒 、 细 微 颗粒 .中 等 尺度 颗粒 为 一 相对 概念 ,对 于 不 同 的 计算 工 况 , 需 
要 具体 分 析 ; 一 般 来 说 [中 ,如 果 Ex (v,0)/E,(v,0)>100, WAU AR BES v 的 颗粒 
为 细微 颗粒 ;如 果 Es(v,t)/Es(v,t) 二 0.01, 则 可 认为 尺度 为 o 的 颗粒 为 粗大 颗 
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粒 ;如 果 0. 01 Es Co. / E, Co, 1) <100, WAU AREA v BS GRE Jg PERE 
由 的 颗粒 。 


2.7 破 碎 


颗粒 破碎 现象 更 为 复杂 , 液 滴 、 不 规则 形状 的 聚合 体 等 在 不 同 环境 下 的 破碎 现 
象 各 不 相同 。Podvysotsky 和 Shraiber' 淖 通过 拟 合 实验 数据 得 到 了 两 个 液 滴 相 互 
作用 时 的 破碎 和 聚合 (coalescence) 的 数学 模型 ,并 认为 液 滴 破 碎 产 生 的 碎片 的 尺 
度 满足 对 数 正 态 分 布 ; 刘 向 军 等 中 把 该 模型 引入 到 循环 流 化 床 中 描述 颗粒 团 的 团 
聚 和 破碎 。Tsouris 和 Tavlarides'" 综 述 了 液 滴 破 碎 和 聚合 模型 方面 的 研究 ,并 进 
一 步 提出 了 液 滴 破 碎 速 率 模型 和 聚合 速率 模型 ,其 中 液 滴 破碎 速率 认为 等 于 液 滴 - 
气流 涡 团 相互 作用 的 碰撞 频率 乘 以 液 滴 破碎 效率 , 液 滴 聚 合 速率 等 于 两 液 泣 的 碰 
撞 频 率 乘 以 聚合 效率 。Tsouris 和 Tavlarides""J 模型 虽然 形式 复杂 ,但 是 物理 意义 
清晰 ,值得 借鉴 。 

对 于 煤 燃烧 过 程 中 煤 颗粒 、 矿 物质 颗粒 `\ 飞 灰 颗 粒 等 的 破碎 过 程 , 则 异常 复杂 ， 
目前 尚 难得 到 这 些 颗粒 破碎 速率 和 子 颗 粒 尺度 分 布 函数 的 数学 定量 描述 。Yan 
等 中 建立 了 一 个 简单 的 外 在 矿物 质 的 物理 破碎 -化 学 反应 两 步 拟 方法 。 首 先 在 不 
考虑 化 学 反应 的 情况 下 考虑 外 在 矿物 质 的 物理 破碎 过 程 ,认为 一 颗 原始 的 外 在 矿 
物质 颗粒 破碎 产生 0 十 1 个 碎片 的 概率 Ps 满 足 泊 松 分 布 (Poisson distribution) ; 
已 一 e 人 /042 是 从 0 开始 的 整数 ,表示 子 颗粒 数目 , 泊 松 参数 4 为 父 颗粒 经 历 破 
碎 事 件 之 后 颗粒 数目 的 净 增 量 ( 即 每 颗 父 颗 粒 产生 的 子 颗 粒 数目 减 1)。 假 设 原始 
外 在 矿物 质 颗粒 数目 为 N, 则 可 能 破碎 且 产 生 5 十 1 颗 子 颗粒 的 原始 矿物 质 颗粒 数 
Hj: N,—NP,— Ne /6b1, 且 认为 子 颗粒 尺度 和 成 分 都 满足 均匀 分 布 。 在 第 二 
步 中 ,考虑 子 颗 粒 的 化 学 反应 ,此 时 这 些 子 颗粒 的 质量 和 成 分 均 将 发 生 改变 , Yan 
等 中 引入 一 个 “尺度 变化 因子 (size-change factor)” Ca 来 考虑 化 学 反应 对 颗粒 尺 
度 分 布 的 影响 ， Ca = (Cap, / Pog)? ,其 中 Co 为 考虑 化 学 反应 的 质量 改变 因子 ,对 
于 不 同 成 分 的 矿物 质 有 不 同 的 数值 ,如 对 于 方解石 和 黄体 矿 ,Cn 分 别 为 0.56 和 
0. 67;ous 和 pu 分 别 为 矿物 质 和 反应 之 后 氧化 产物 的 密度 。 化 学 反应 之 后 颗粒 的 
尺度 等 于 反应 之 前 颗粒 尺度 与 Cu 的 乘积 。 


2.8 其 他 动力 学 事件 
另外 一 些 动力 学 事件 ,如 表面 化 学 反应 (氧化 还原 反 应 等 ) 的 核 模型 则 更 为 复 


杂 , 涉 及 相关 的 化 学 组 分 及 反应 条 件 。Singh 4857 总结 了 层 流 预 混 火焰 中 的 soot 
颗粒 与 气相 组 分 0, .OH- H? C,H, 等 的 反应 速率 模型 ,读者 如 有 需要 可 以 参阅 
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相关 文献 。 对 这 种 包含 化 学 反应 的 离散 系统 动力 学 演变 过 程 进 行 颗粒 群 平衡 模拟 
一 般 需 要 与 气相 化 学 反应 机 理 结合 起 来 "3。 


2.9 小 结 


由 于 离散 系统 本 身 的 非 线性 , 非 平衡 . 非 稳 态 、 非 均匀 、 多 尺度 等 复杂 特性 , 特 
别 是 离散 相 与 连续 相 的 油 流 ,离散 相 与 离散 相 之 间 复 杂 的 相互 耦合 和 相互 作用 , 导 
致 描述 离散 系统 动力 学 事件 发 生机 理 的 核 模 型 非常 复杂 ,尽管 人 们 已 经 付出 了 巨 
大 的 努力 来 试图 单独 刻画 某 种 机 理 对 某 个 动力 学 事件 的 影响 ,但 是 目前 几乎 没有 
研究 几 种 不 同 的 机 理 对 同一 个 动力 学 事件 的 影响 ,更 不 用 提 几 种 不 同 的 动力 学 事 
件 之 间 的 相互 影响 。 对 核 模型 进行 研究 必须 依赖 于 精确 的 实验 研究 、 高 精度 的 数 
值 模拟 (如 直接 数值 模拟 等 ), 以 及 严密 的 理论 推导 ,这 将 是 困扰 颗粒 群 平衡 模拟 、 
阻挠 人 们 对 复杂 离散 系统 动力 学 演变 过 程 进 行 细致 分 析 和 调控 的 主要 难点 。 核 模 
型 并 非 一 个 孤立 的 研究 领域 , 湛 流 方面 的 研究 进展 可 以 推动 核 模型 的 研究 ,而 所 建 
立 的 核 模型 也 需要 在 实际 系统 中 进行 检验 ,此 时 需要 对 这 种 实际 离散 系统 通过 颗 
粒 群 平 衡 方程 的 数值 求解 来 进行 颗粒 群 平衡 模拟 ,以 及 对 这 些 离散 系统 进行 相关 
的 实验 研究 。 但 是 客观 地 讲 , 目 前 已 经 建立 的 动力 学 事件 核 模型 大 都 包括 了 这 些 
动力 学 事件 的 主要 内 在 调控 机 制 ,如 对 于 碰撞 和 凝 并 而 言 ,布朗 扩散 和 消 流 作用 是 
主要 的 调控 机 制 , 这 些 模型 已 经 能 够 较为 准确 地 描述 这 些 事件 ,从 而 能 够 服务 于 工 
程 领域 和 自然 领域 。 

目前 对 于 核 模 型 的 研究 主要 集中 在 颗粒 碰撞 和 凝 并 事件 ,而 过 渡 区 布朗 凝 并 
核 和 有 限 惯性 颗粒 的 满 流 凝 并 核 是 研究 的 重点 ,我 们 也 针对 有 限 惯性 颗粒 凝 并 核 
的 两 个 主要 影响 因素 ( 消 流 输 运 效应 和 局 部 富 集 效应 )、 通 过 对 均匀 各 向 同性 滑 流 
中 有 限 惯 性 小 颗粒 碰撞 行为 进行 直接 数值 模拟 ,提出 了 针对 圆 球 模式 下 有 限 惯 性 
小 颗粒 碰撞 核 函 数 的 简单 半 经 验 模型 。 
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3 ”颗粒 群 平衡 模拟 的 数值 方法 


如 第 1 章 所 述 , 颗 粒 群 平衡 方程 (PBE) 的 数值 方法 是 颗粒 群 平衡 模拟 (PBM) 
的 重点 和 难点 ,也 是 目前 的 研究 热点 之 一 。 虽 然 目 前 的 研究 兴趣 已 经 慢 慢 转移 到 
多 维 PBM, ZER PBM 和 多 维 多 变 量 PBM 以 及 相应 的 颗粒 群 平衡 方程 上 ,但 是 
零 维 单 变量 PBE 是 这 些 研究 的 基础 ,本 章 对 此 作 较 为 全 面 的 介绍 ,重点 介绍 的 主 
流 方法 是 和 矩 方法 .分 区 法 和 Monte Carlo 方法 。 


3.1 颗粒 尺度 分 布 函数 动力 学 演变 的 特征 


可 以 定义 一 个 颗粒 的 某 个 属性 的 分 布 函数 的 通用 表达 式 : 
qCo 0. = av’n (vst) (3.1) 


这 里 a 和 7 为 常数 。 如 果 已 知 颗 粒 尺 度 分 布 函数 n(v,?), 则 颗粒 其 他 属性 的 分 布 
函数 也 可 以 随 之 得 到 。 例 如 ,a=1 和 y=0, 则 g(v,t) 就 是 颗粒 尺度 分 布 函数 ;如 果 
a7 x^ 6/535] y — 2/3, Wl] g(v, 思 就 是 颗粒 表面 积分 布 函数 ;如 果 a — 101 y — 1, RU 
g(v,t) 就 是 颗粒 体积 分 布 函数 :如果 a 二 1 和 7 一 2, 则 g(v,z) 就 是 颗粒 体积 平方 分 
布 函数 。 
连续 形式 的 颗粒 尺度 分 布 函 数 的 m 阶 和 矩 定义 为 
M, = [Fronde (3.2) 


显然 Mo 为 颗粒 总 数目 浓度 NG), M 为 颗粒 总 体积 浓度 V(D)[ 对 于 单 组 分 颗 
粒 而 言 ,颗粒 体积 的 描述 等 价 于 颗粒 质量 的 描述 , 故 本 书 M, 在 某 些 场合 也 称 为 颗 
粒 总 质量 浓度 M(t)],Mz 为 颗粒 体积 平方 。 

在 充分 长 时 间 之 后 ,在 某 种 或 者 某 几 种 机 制作 用 下 ,颗粒 群 尺度 谱 将 达到 所 谓 
的 “ 自 保 持 (self-preserving)” 分 布 , 即 颗粒 尺度 分 布 函数 的 所 有 特征 变量 在 进行 适 
当 的 无 量 纲 化 后 具有 稳定 的 表达 式 , 且 并 不 依赖 于 初始 颗粒 尺度 分 布 的 函数 形式 ， 
而 只 与 当地 特征 变量 的 参数 相关 。Swift 和 Friedlander 的 实验 中 证 明 不 管 初始 颗 
粒 尺 度 分 布 如 何 ,在 足够 长 时 间 之 后 ,在 布朗 凝 并 机 制 的 作用 下 ,颗粒 尺度 分 布 将 
达到 自 保持 分 布 。Hidy 的 数值 模拟 中 表明 达到 自 保持 状态 的 时 间 与 初始 分 布 有 
关 , 但 是 不 管 初始 分 布 如 何 都 将 达到 自 保持 分 布 。 

对 于 初始 单 分 散 性 颗粒 ,在 常 凝 并 核 L8(x,z) — A A 为 常数 ] 的 机 制作 用 下 ， 
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Friedlander 等 四 经 过 数学 分 析 认为 ,在 足够 长 的 时 间 之 后 ,颗粒 尺度 分 布 函数 将 
达到 自 保持 分 布 ,并 符合 如 下 数学 表达 式 : 
limo, = etoi) = e" (3.3) 


[NW 


,6) 一 
De nCo Dg) 


c- [NO 
mel " 
E 1 
IP = Bap 


g(t) = Ih vnCv,t) dv 


NO = [noD 


IP e CO RR BERE [8] 2 LC BAT SORT ACB SER L3 A URS JUE 4 f RECS — BT 
My N(D) 为 随时 间 变 化 的 颗粒 总 数目 ,实际 上 就 是 颗粒 尺度 分 布 函数 的 零 阶 矩 
Mo ; 亦 (7) 为 无 量 纲 的 颗粒 密度 函数 ;7 为 无 量 纲 的 颗粒 体积 ;6 为 无 量 纲 的 时 间 尺 
度 ;5(7,6) 为 无 量 纲 的 颗粒 尺度 分 布 函数 。 

对 于 初始 单 分 散 性 颗粒 , 在 连续 区 布朗 凝 并 核 的 机 理 作用 下 , Friedlander 
等 加 经 过 数学 分 析 认 为 ,在 足够 长 的 时 间 之 后 ,颗粒 尺度 分 布 函数 也 将 达到 自 保持 
分 布 , 并 且 在 颗粒 粒 径 较 小 的 下 端 区 域 ,颗粒 尺度 分 布 函 数 存在 如 下 数学 关系 ， 


e = ope ex. 7589)" — 1. 275) (3.5) 


在 颗粒 粒 径 较 大 的 上 端 区 域 ,满足 如 下 数学 关系 : 
p) = 0. 915exp(— 0. 957) (3.6) 

整体 来 说 ,综合 上 端 区 和 下 端 区 的 颗粒 尺度 分 布 曲线 ,发 现 这 条 颗粒 尺度 分 布 
曲线 非常 类 似 于 对 数 正 态 曲线 。 此 时 的 尺度 分 布 曲线 ,特别 是 下 端 区 的 分 布 曲线 ， 
非常 明显 地 受 凝 并 核 的 影响 。 

另外 ,Hidy 等 2 研究 了 初始 单 分 散 性 分 布 的 颗粒 在 连续 区 布朗 凝 并 核 的 机 
制作 用 下 达到 自 保持 分 布 的 时 间 长 度 (time-lag); Vemury 等 中 探讨 了 初始 对 数 正 
态 分 布 的 颗粒 群 在 分 别 考虑 连续 区 布朗 凝 并 和 自由 分 子 区 布朗 凝 并 时 PSD 达到 
自 保持 分 布 的 时 间 长 度 。 

现在 看 来 ,Friedlander 等 四 得 到 的 自 保持 尺度 分 布 数学 表达 式 是 PBE 研究 工 
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作 的 一 个 里 程 碑 ,可 极 好 地 帮助 人 们 理解 颗粒 凝 并 机 制 下 的 演变 规律 ,也 大 量 地 被 
应 用 于 检验 求解 PBE 的 数值 方法 。 


3.2 4B Jr ik 


3.2.1 传统 矩 方法 


和 抵 方 法 是 描述 颗粒 尺度 分 布 函数 的 矩 的 演变 过 程 的 方法 。 该 方法 忽略 单个 颗 
粒 的 轨道 经 历 信息 和 历史 信息 ,而 是 采用 颗粒 群 的 一 些 平均 量 和 整体 量 ( 即 各 种 
矩 ) 来 描述 颗粒 群 的 动力 学 演变 ,采用 这 种 方法 的 出 发 点 是 很 多 领域 往往 只 需要 知 
道 这 些 矩 的 信息 即 可 。 

一 般 可 假设 沉积 核 满足 四 有 尺 (u,t) = Aao v + Bago 四 ,冷凝 /蒸发 核 满足 中 
ICo,t) 2 Ec ,此 时 ,在 PBE 方程 (1.1) 两 边 均 乘 以 好 , 且 在 最 小 和 最 大 颗粒 体 
积 之 间 对 颗粒 体积 v 进行 积分 ,就 得 到 了 尺度 分 布 函数 的 矩 方程 ci ， 

dM, =} | | Cod Lt — u" — nno Dnu, D dudo 


+ 人 了 eaaoseonasowaus 一 Í Sco nGs Dv^do] 
m min 


+ J Cost) US Cosi sv) + ME oni Mite — (Acdepo Mina + BeepoMmis) (3.7) 

X Jr ts — ABT EUR. BEA) 0 — EP (56 8. RL IER HE EA 
散 程度 (PSD 的 几何 标准 偏差 ) 等 ,从 而 通过 假设 的 参数 化 形式 的 颗粒 尺度 分 布 函 
数 而 得 到 颗粒 尺度 分 布 的 时 间 演 变 过 程 。 

为 了 求解 方程 (3. D ,传统 矩 方法 (或 称 为 标准 矩 方法 ) 一 般 只 能 针对 特定 函数 
形式 的 颗粒 尺度 分 布 进行 求解 ,如 假设 初始 颗粒 尺度 分 布 曲线 为 对 数 正 态 分 
HE gamma 分 布 59 等 ,并 认为 颗粒 尺度 分 布 在 其 后 的 演变 过 程 中 仍然 保持 同样 
的 函数 形式 , 即 认为 已 经 达到 了 自 保持 状态 ;或 者 假设 初始 颗粒 尺度 分 布 具有 单 分 
散 性 5 ;或 者 对 凝 并 核 进行 一 阶 Taylor 扩展 等。 应 用 最 为 广泛 的 几 个 特定 的 
颗粒 尺度 分 布 函数 形式 如 下 : 

CD 对 数 正 态 分 布 的 颗粒 尺度 分 布 函数 


In? | —— |] 
1 NG) | Eol (3.8) 


3v Jinino,() 2 Taine, | 


包含 三 个 主要 参数 ,其 中 N(z) 为 随时 间 变 化 的 颗粒 总 数目 浓度 (m-?);ox(t) 为 随 


n(vst) = 
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时 间 变 化 的 几何 标准 方差 ;zw CO 28 Bt TE LC RS JL f] EH RAR Cm’). SE 
M, = NOo, C) T exp( m^ lni ) (3.9) 
(2) 伽 玛 (gamma) 分 布 的 颗粒 尺度 分 布 函数 
LONGO 0349 pov 
nod — RET sala) exo aw] (3,10) 
同样 也 包含 三 个 参数 ,其 中 7 为 表征 gamma 分 布 的 一 个 实 变 量 。 此 时 


M, = NOEL GJ" Te (3.11) 
指数 分 布 是 特殊 的 gamma 分 布 (0 或 于 1 ,此 时 
not) = OL zio (3.12) 
或 
not) = oes (3.13) 


传统 矩 方法 是 一 种 分 析 方 法 , 它 被 广泛 地 应 用 于 得 到 颗粒 尺度 分 布 函数 随时 
间 演 变 过 程 的 理论 分 析 解 。 例 如 当 仅仅 考虑 凝 并 时 ,利用 矩 方法 ,得 到 颗粒 尺度 分 
布 函数 的 矩 的 控制 方程 为 


Ma = | | gota o7 — n — n nGsDnGDdude: (3.14 


ABL tn EE Se DC DRE TTL BCu o) — K Cu? +0") (1/u! 4- 1/0) KW 
布朗 常数 ,并 认为 初始 颗粒 尺度 分 布 函数 为 对 数 正 态 分 布 , 则 可 以 得 到 如 下 矩 方程 
组 : 


BE —— KM MyM) 
dM, _ 5 
M o (3.15) 
ar = 2K(M3+ Mj My) 


HARRESA BU RL BEA) T8 OB E. PT LAS BT = NS 
数 的 理论 分 析 解 如 下 5 : 


NO = 


No 
1+(1+exp(n?o) JKNot 
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35. i exp(9lnzom ) — 2 | 
2 24 
Ira CO = ln? TET LC epis ]KNot 


TS +[1 + expCIntag) JKNo£) X exp(5 l'as ) (3.16) 
Up m exp(9In2o) — 2 l 
1-- [1 + exp(n’og) |KNot 


由 于 颗粒 尺度 分 布 函数 的 自 保持 特性 ,可 以 得 到 此 时 颗粒 尺度 分 布 的 时 间 演 
变 。Lee 和 Park 及 其 合作 者 广泛 利用 这 类 方法 得 到 了 特殊 核 函 数 形式 时 一 系列 
的 理论 分 析 解 ,如 分 别 考虑 非 规则 颗粒 和 考虑 颗粒 滑 移 修正 的 连续 区 、 自 由 分 子 区 
和 过 渡 区 布朗 凝 并 工 况 的 近似 解 0"… 2 ;考虑 布朗 扩散 和 重力 沉降 机 制 的 沉积 核 
工 况 的 理论 解 外 \、 湿 去 除 机 制 下 的 沉积 核 工 况 的 理论 解 ，* 站 、 冷 凝 / 蒸 发 核 工 况 的 
理论 解 ”"1 和 电厂 静电 除尘 器 中 颗粒 的 沉积 机 制 的 工 况 下 的 理论 分 析 解 中 等 , 原 
理 与 上 类 似 ,限于 篇 幅 不 再 歼 述 。 

总 之 ,传统 矩 方法 计算 量 小 ,但 数学 模型 复杂 , 极 难 推导 ,一般 需 预先 设 定 初 始 
的 颗粒 尺度 分 布 函数 和 便于 求解 的 特殊 形式 的 核 函 数 , 且 因 不 能 得 到 颗粒 的 历史 
经 历 效应 而 丢失 颗粒 演变 的 内 部 细节 信息 。 传 统 矩 方法 由 于 需要 假设 颗粒 尺度 分 
布 已 经 达到 自 保持 状态 ,所 以 无 法 描述 达到 自 保持 状态 之 前 的 过 程 ,如 由 于 化 学 反 
应 而 生成 颗粒 的 过 程 等 。 但 是 很 多 工程 和 自然 界 工 况 中 颗粒 群 服从 对 数 正 态 或 者 
伽 玛 分 布 ,所 以 传统 矩 方法 仍然 有 较 广泛 的 应 用 范围 ,而 且 利 用 传统 矩 方法 所 推导 
得 到 的 特定 尺度 分 布 形 式 和 特定 核 函 数 形式 下 的 理论 分 析 解 可 作为 其 他 数值 方法 


3.2.2 积分 矩 方法 


传统 矩 方法 最 大 的 问题 在 于 :必须 对 所 建立 的 低 阶 矩 方程 组 进行 封闭 ,这 样 才 
能 通过 四 阶 龙 格 - 库 塔 法 等 对 其 进行 求解 以 得 到 颗粒 尺度 分 布 函数 的 低 阶 矩 的 时 
间 演 变 过 程 。 为 了 进行 模型 封闭 ,传统 矩 方法 往往 对 初始 颗粒 尺度 分 布 函数 和 动 
力学 事件 的 核 模 型 有 额外 的 要 求 。MecGraw(1997)555 首 先 发 展 了 一 种 积分 矩 方法 
(the quadrature mothod of moments, QMOM) 来 克服 这 种 问题 。 此 时 ,并 不 对 低 
阶 矩 方程 组 进行 精确 的 封闭 ,而 是 采用 一 个 满足 封闭 条 件 的 .基于 ?点 高 斯 积分 方 
V Gr point Gaussion quadrature) 来 近似 颗粒 尺度 分 布 函数 的 各 阶 矩 。 基 本 思路 
如 下 : 

对 于 颗粒 尺度 分 布 函 数 的 各 阶 矩 ,采用 点 高 斯 积分 来 近似 : 


i 
M, = [vnw ndo ze Y to, (3.17) 
e 
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式 中 :vw 称 为 特征 体积 (abscissas), 即 第 i 点 的 颗粒 尺度 ;zw 称 为 权重 (weights)， 
表示 特征 尺度 为 的 颗粒 的 数目 ;9 为 积分 节点 的 数目 ,m 二 0 一 2q 一 1。 根 据 积分 
封闭 的 知识 [9 ,未 知 颗粒 尺度 分 布 函数 nCv,t) 的 低 阶 矩 完全 可 以 通过 坐标 和 权重 
来 近似 , 且 坐标 和 权重 是 完全 独立 于 核 函 数 和 颗粒 尺度 分 布 函数 的 ,但 是 与 颗粒 尺 
度 分 布 函数 的 矩 存 在 相关 性 , 即 方程 (3. 17) 。 

对 于 颗粒 尺度 分 布 函数 ， 


nCo,t) = so 一) (3.18) 
iei 


式 中 :6 JJ Dirac delta 函数 。 
这 样 ,采用 高 斯 积分 近似 ,可 以 把 矩 方程 (3. 7) 写 成 如 下 形式 : 


MiS IgG, on +y)" — t wn + SSC, WP 
Ee íi 


— Ý Suw: + Jo DP Cn s + mE Mas 
各 
— Gags Mss, + Bas Miis) (3.19) 
xm. 


Fr? = | yaibGow de (3. 20) 


对 于 2q 个 低 阶 矩 (从 零 阶 矩 到 29—1 BME) ,存在 q 个 离散 的 特征 体积 和 4 个 
离散 的 权重 ,这 样 自动 组 成 了 一 个 维度 为 2a 的 封闭 方程 组 ,对 其 进行 求解 就 可 以 
得 到 离散 的 特征 体积 和 权重 ,从 而 可 以 利用 方程 (3. 18) 和 (3. 17) 得 到 颗粒 尺度 分 
布 函数 及 其 任意 阶 算 。 

对 于 和 矩 的 积分 转换 的 算法 ,目前 已 有 较为 成 熟 的 算法 。 一 般 采用 基于 乘积 差 
分 算法 (the product-difference algorithm) 构 建 一 个 三 对 角 线 的 雅 库 比 和 矩阵 (tridi- 
agonal Jacobi matrix) KRH v: Fl w; ,简单 介绍 如 下 : 

基于 乘积 差分 算法 ,首先 建立 一 个 三 角 行 列 式 P(i,j) ,其 第 一 列 为 Pdi,1) 一 
6m1 即 只 有 第 一 行 第 一 列 的 元 素 等 于 1, 其 他 行 的 第 一 列 的 元 素 均 等 于 零 ;第 二 列 的 
JUR WOES PG2)—C- D) Ma ,并且 认为 P(1,2) 一 M, 二 1; 其 他 元 素 则 通过 
递归 式 如 下 计算 : 

PG,j) = PG,j —DPG+1,j —2)— PU, j 2PGH1,j—0D 


(3. 21) 


在 进行 矩 转换 时 ,只 有 第 一 列 的 元 素 需 要 考虑 ,根据 方程 (3. 21) 及 前 面 的 定 
Per: 
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Pd.) =1 
P(1,2)=1 
P(1,3) = Mi (3.22) 


P(1,4) = M; — Mj, P(1,5) = MM, — Mi 
P(1,6) = M, C- MiH-2M M; M; — M3— MiM, + M;Mj) 
P(1,7) = Mı (M: — Mj)(— MH 2M;MM, — Mi Mi— MiM; +M,M;M;) 
TER P(1,1) 一 P(1,7) 包 含 了 从 M, —M. 的 6 个 低 阶 矩 的 信息 
素 ,产生 一 个 新 的 向 量 ,如 下 定义 : 


0 n=1 
aw =| PU,n+1) (3. 23) 
PO, MPA,n— 2) 
然后 , 雅 可 比 矩 阵 的 元 素 可 以 得 到 
a, = a(2n) + a(2n — 1) 
b; = a(2n)a(2n+1) 
式 中 : H o; 的 正 数 根 。 
一 般 进行 矩 转换 时 ,选择 3 个 积分 节点 。 所 以 一 个 3X3 的 对 称 三 对 角 线 矩 阵 
[其 主 对 角 线 为 (a ,az ,as), 非 对 角 线 为 (51 +b.) UT : 


(a b ] 
Js= |b a b (3. 24) 
l bh as 


RT LAAR HEME TI LE AE RE 99 2s E (E eA AA OPE AL, BIDS TE Tt, 
矩阵 JJ 的 本 征 值 , 权 值 ww 为 可 以 从 对 应 的 本 征 向 量 E; 中 得 到 。 
w = M, Ele — MEi, e = (1,0,0) 


spi E AREIS WEE, RSS 4r fk (component) 。 

通过 以 上 步骤 即 可 实现 矩 的 积分 转换 。Fukuda ^$0? A2 T 128 A AY TR 
源 程序 ,可 以 进行 任意 积分 区 间 内 的 矩 积 分 变换 。Milovanovic 等 5 也 对 这 种 和 矩 
积分 变换 算法 进行 了 研究 。 

值得 注意 的 是 , 苏 军 伟 和 顾 兆 林 等 "5 通过 一 个 调整 因子 增加 了 积分 矩 方法 的 
计算 能 力 和 适用 范围 ,如 可 以 根据 不 同 的 要 求 和 不 同 的 过 程 来 选择 不 同 的 调整 子 ， 
从 而 跟踪 所 感 兴趣 的 矩 的 演变 过 程 ,通过 选择 最 优化 的 调整 因子 也 有 望 增加 
QMOM 的 计算 精度 和 计算 效率 。Alopaeus 等 cs 发展 了 固定 积分 点 的 QMOM, 
Upadhyay 等 59 则 考察 了 初始 选择 的 矩 序 列 (moment sequence) Xt QMOM 计算 
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精度 的 影响 。Wang 等 5 发展 的 高 斯 积分 分 区 累积 法 (bin integral method with 
Gauss quadrature, BIMGQ) 其 实 也 是 QMOM 的 一 个 变种 。 

积分 和 矩 方法 被 广泛 用 于 不 同 的 工 况 ,如 考虑 气 溶胶 颗粒 的 表面 生长 儿 '58 ag 
朗 凝 并 59 ,重力 凝 并 59 、 同 时 发 生 的 凝 并 和 表面 生长 5 、 同 时 发 生 的 凝 并 和 破 
碎 ce 2、 同时 发 生 的 凝 并 、 成 核 和 表面 生长 (仅仅 单 点 QMOM 就 能 得 到 精度 较 高 
的 结果 )r 名 以 及 其 他 各 种 动力 学 事件 名 等 。 同 时 ,也 用 于 考虑 多 变量 PBE 的 求 
解 ,如 同时 发 生 的 颗粒 凝 并 和 烧结 (同时 跟踪 颗粒 尺度 和 表面 积 两 个 内 部 变 
量 )5 缮 、 满 流 扩散 火焰 中 的 纳米 颗粒 生成 (同时 跟踪 颗粒 尺度 和 表面 积 两 个 内 部 变 
量 )[ 中 、 同 时 考虑 表面 生长 和 凝 并 的 多 组 分 系统 ”~ 中, 液 液 芋 取 反应 器 中 的 质量 
交换 现象 (同时 跟踪 液 滴 尺 度 和 浓度 )59 等 。 这 种 方法 也 可 以 与 多 相 消 流 模型 ( 主 
要 是 双流 体 模型 "9 和 拉 格 朗 日 概率 密度 函数 模型 9) 或 单 相 流 模型 (一 般 采 用 
CEFDPe2 5 5) 耦合 起 来 考察 多 维 空间 系统 中 的 非 均 匀 结 构 。 也 有 研究 55] 采 用 
QMOM 来 求解 多 维 多 变 量 颗粒 群 平衡 方程 。 

但 是 ,概括 起 来 ,积分 矩 方法 有 两 个 主要 的 缺点 :求解 多 变量 PBE 的 积分 矩 方 
法 较为 复杂 ,计算 效率 也 不 高 :积分 矩 方法 仅仅 跟踪 颗粒 尺度 分 布 函数 的 低 阶 矩 ， 
这 些 矩 并 不 能 真实 地 代表 多 分 散 性 颗粒 群 离散 系统 (特别 是 该 颗粒 群 具有 较为 复 
杂 的 颗粒 尺度 分 布 形式 如 多 峰 分 布 时 ) ,而 且 当 颗粒 群 的 内 部 变量 (如 颗粒 尺度 、 表 
面积 ,不 规则 度 等 ) 与 外 部 变量 (如 颗粒 速度 ,位置 等 ) 存 在 强烈 的 相关 关系 式 ,无 法 
利用 颗粒 尺度 分 布 函数 的 矩 来 定量 描述 这 种 系统 的 动力 学 演变 过 程 。 所 以 ,尽管 
QMOM 具有 考虑 多 变量 PBE 和 多 维 PBE 的 能 力 ,但 是 尚 存在 这 样 那样 的 问题 。 
解决 问题 的 办 法 可 以 从 QMOM 本 身 入 手 ,但 是 鉴于 其 本 质 的 局 限 性 ,更 可 行 的 办 
法 是 发 展 新 的 方法 ,直接 积分 矩 方法 应 运 而 生 。 


3.2.3 直接 积分 和 矩 方法 


直接 积分 矩 方法 (the direct quadrature mothod of moments, DQMOM) 是 基 
于 积分 矩 方法 而 发 展 起 来 的 。 它 并 非 直接 跟踪 和 矩 , 而 是 直接 跟踪 矩 的 积分 近似 表 
达 式 中 的 特征 变量 和 权重 。 我 们 以 最 简单 的 零 维 单 变量 颗粒 群 平衡 方程 为 求解 目 
标 来 说 明 DQMOM 的 原理 。 

对 于 零 维 单 变量 PBE, 把 所 有 动力 学 事件 对 颗粒 尺度 分 布 函数 的 影响 看 作 一 
个 源 项 SCv,t) W 


On(vst) _ 

x S(t) (3.25) 
对 方程 (3. 25) 运 用 积分 近似 公式 (3. 18) ,可 以 得 到 
a Lany ow vy L y Owvi / dwi 
21v o) 98 Dg co u) 98 + ew zu, 98 = Sc n 


(3.26) 
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式 中 :8 (wv 一) 为 6(v 一 v) 的 一 阶 偏 导 数 。 令 名 二 wivi( 称 为 权重 尺度 ) ,同时 令 
au -。 
人 (3. 27) 
26 ww, 
ot ot 


方程 (3. 26) 可 简写 为 
Law v) +u (v v) Jai — Seo vi)bi = S(v,t) — (3.28) 
= 


方程 (3. 27) 即 DQMOM 所 直接 跟踪 的 特征 尺度 和 权重 ,为 了 求解 这 个 微分 方 
程 组 ,必须 首先 得 到 a; 和 6b;, 这 可 以 从 线性 方程 (3. 28) 中 入 手 。 
因为 存在 如 下 关系 式 : 
[row-mdv= uw, fraw udu =— kor 


(3. 29) 


对 方程 (3. 28) 进 行 矩 转 换 , 可 以 得 到 


a 一 四 ora 二 mop 一 到 ws nd (3.30) 
i=l “nin 


ii 
结合 方程 (3.7) ,可 知 


" dM,, 


S9 = | whS(v,t)dv = dr 


Unga men 
= i Í | peo lato" — u” — v" JnCo, D nCGu t dudo 


+{| fy wo stwntusourdude— | Sconto. seas] 


FJ Co Dv Cosa 0) HME saisi — (Atego Marts + Bag Minin) (3. 31) 


对 Si? 的 求解 一 般 可 以 采用 乘积 差分 算法 (PA) 。 
可 以 把 线性 方程 (3. 30) 写 成 矩阵 的 形式 : 


Aa =d (3. 32) 
式 中 ， 
Ta 
&—[a c a b oc b= (5 
4—[S? - Spr 


A—[A A] 


3 颗 幸 群 平衡 模拟 的 数值 方法 + 67° 


式 中 ， 
r 1 1 7 
0 0 
A, = 一 研 = ， 
2(1 一 g)of e 20—9wj 
r 0 ae 0 7 
1 1 
A; = 2m L2 — 2v, 
[(2g— Dv? e (2g— Dvir? | 
矩阵 wx 可 以 通过 式 (3. 33) 得 到 


a=A'd (3. 33) 
从 而 可 以 得 到 a: 和 6;。 对 这 种 方程 进行 数值 求解 需要 注意 的 问题 包括 ;选择 
适当 的 需要 跟踪 的 颗粒 尺度 分 布 函 数 的 矩 以 尽量 避免 A 为 奇异 矩阵 ,尽量 选择 较 
少 的 积分 节点 以 避免 病态 方程 出 现 ,尽量 选择 较 低 阶 的 矩 以 避免 刚性 方程 出 现 等 ， 
具体 可 以 参照 相关 文献 。 
一 旦 a; 和 4b,; 得 到 ,就 可 以 转 入 方程 组 (3. 27) ,这 是 一 个 典型 的 普通 微分 方程 
组 ,很 成 熟 的 算法 如 龙 格 - 库 塔 法 可 以 对 其 进行 求解 。 
DQMOM 广泛 应 用 于 多 变量 系统 *、 各 向 异性 (多 维 ) 系 统 *%“9, 并 且 体 
现 了 其 独特 的 优势 ,如 可 以 与 多 相 注 流 模型 进行 看 合 (与 QMOM 只 能 采用 平均 信 
息 来 描述 颗粒 属性 不 同 ,DQMOM 可 以 考虑 不 同 尺 度 颗粒 自身 的 属性 )[s9 ,实现 
四 向 耦合 多 相 消 流 模型 和 多 维 颗粒 群 平衡 模拟 ;如 应 用 于 多 变量 PBE 时 ,可 以 避 
免 QMOM 的 复杂 非 线性 方程 组 求解 ( 某 些 情况 下 ,可 能 得 到 一 些 不 具有 真实 物理 
意义 的 矩 , 如 负数 矩 ) 。 


3.2.4 内 揪 封 闭 矩 方法 


另外 一 种 具有 鲜明 特色 上 且 有 效 的 矩 方法 是 Frenklach 和 Harris"! F 1987 年 
首次 提出 的 内 插 封 闭 矩 方法 (method of moments with interpolative closure, 
MOMIC) ,该 方法 同样 不 需要 预先 知道 颗粒 群 的 尺度 分 布 形式 ,计算 效率 非常 高 。 
其 基本 思想 是 :通过 插值 算法 将 分 数 矩 (如 Ms ) 写 成 若干 整数 阶 矩 的 代数 形式 ， 
从 而 封闭 矩 方程 组 ,并 利用 成 熟 算法 (如 龙 格 - 库 塔 法 ) 求 解 该 普通 微分 方程 ,得 到 
各 阶 矩 的 动力 学 演变 过 程 。 下 面 以 连续 区 布朗 凝 并 工 况 为 例 来 阐明 该 方法 ca 。 

当 仅仅 考虑 凝 并 事件 时 ,对 于 离散 形式 的 颗粒 群 工 况 ( 即 颗粒 尺度 只 可 能 为 
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mw 201 Su EP vi 为 单 体 体积 ) 整 数 阶 矩 的 输 运 方程 如 下 : 


d --ià DANN, 
dM: _ » S wog;NAN; (3. 34) 
$i jal 


t imd j=l 


xh NOS RES v; (= iv ) 的 颗粒 的 数 密度 (数目 浓度 ) ,整数 阶 矩 如 下 定义 ， 


M, = Sun, (3.35) 
ri 
方程 (3. 34) 可 以 整理 成 如 下 通用 形式 : 
dM, ce lm e 
wam 22] 2]&NN, 
dM, _ 
M — 9 (3.36) 
dM, 018 : E " 
dr -o-SB( ESCENAS). r= 20804 
连续 区 布朗 凝 并 核 如 下 : 
Bi Ks G^ uo ( +45) (3.37) 


定义 0, =M,/Mo » HERS ESE As BIE TURP RE IM Fs 


OM —— Ge = Kol QQ st Qt Qus ss] ME 
dM, _ 
M 9 (3. 38) 
a [ama + Onl sn Qs 
n 
aM, _ Ge = Fko 22 (1) i502 t+ ON Qaae | 
dt Pu = thy 3 


+ sara 
= 2.94. 
BEST BG Ae GE [RIBUS SEC A LAS BT. TE A PR 
和 矩 分 别 采用 不 同 的 形式 插值 得 到 ,这 样 可 以 提高 算法 的 计算 精度 "s9 。 对 于 正 分 数 
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阶 矩 ,Frenklach's 建 议 利用 整数 阶 矩 的 自然 对 数 、 通 过 拉 格 朗 日 插值 算法 (La- 
grange interpolation) 得 到 

logn, = Lp Clogs ,logD log2.)， 访 二 0 (3. 39) 

式 中 : 算 子 工 ,代表 针对 参数 p 的 拉 格 朗 日 插值 ;rex 为 所 考虑 的 最 大 整数 阶 和 矩 ， 

Frenklach 等 0* 中 建议 采用 五 阶 插值 , 即 在 方程 中 考虑 0 一 5 阶 矩 的 输 运 方程 , 且 

插值 时 采用 如 下 形式 : 
logn, = L,(logM ,logQi ,logD: log logQ.logQ:), p>0 (3.40) 
对 于 负 分 数 阶 矩 ,Frenklach ^89 ix uF — fri fb Xk 

logQ, = L, log logn ,logQ.), p=0 (3. 41) 

而 Kuwan 和 Saito 3t S MRF p<2 均 采用 方程 (3. 41) 的 插值 形式 ,他 
们 认为 这 样 可 以 减少 数据 点 之 间 的 振荡 从 而 增加 精度 。 

Frenklacht 中 总 结 了 其 他 凝 并 核 、 其 他 动力 学 事件 (成 核 . 表 面 生长 等 ) 时 的 内 
插 封闭 方法 。 但 是 目前 还 尚未 见 MOMIC 考虑 破碎 、 表 面 氧 化 等 事件 。 

MOMIC 数学 上 严密 , 且 效 率 很 高 ,一 般 只 需要 几 秒 就 可 以 求解 矩 输 运 方程 ， 
这 使 得 它 在 soot 生成 (如 层 流 预 混 火 焰 "9、 层 流 扩散 火焰 、 满 流 火焰 9 等) EE 
流 .搅拌 均匀 反应 器 .柴油 机 、 含 碳 纳米 颗粒 55] ,空间 各 向 异性 反应 管 c 轨 等 的 数值 
模拟 方面 得 到 了 应 用 , Frenklach*) 对 此 进行 了 总 结 。 这 种 方法 的 缺点 在 于 PSD 
重建 过 程 的 非 单 值 性 Cnon-uniqueness), 即 从 已 知 的 矩 可 能 得 到 若干 个 形式 不 同 
但 是 均 满足 相关 条 件 的 颗粒 尺度 分 布 函数 ,这 对 于 某 些 需要 得 到 颗粒 尺度 分 布 函 
数 具体 形式 的 工 况 是 一 个 较 大 的 局 限 性 。 

另外 , Barrett 和 Jheeta! 提出 了 一 个 不 同 于 以 上 步骤 .但 是 也 可 以 归 人 
MOMIC 的 方法 ,主要 思想 是 把 m 阶 整数 据 的 自然 对 数 表达 成 一 个 p NEAR: 

InM,, = ao Haim + azm? 十 … 二 am? (3. 42) 

通过 一 个 p 十 1 维 的 矩 输 运 方程 ( 即 m —0, 1, p) RE DA] p+ 1 个 未 知 的 
ww 一 0,1,…,z) ,并 通过 一 个 标准 的 多 项 式 插值 算法 来 得 到 分 数 阶 矩 。 这 种 方法 
较为 简单 快捷 ,缺点 与 以 上 描述 的 MOMIC 相 类似 , 即 PSD 重建 过 程 的 非 单 值 性 、 
多 项 式 插值 算法 的 振荡 问题 等 。 


3.2.5 BANE 


传统 的 矩 方法 一 般 只 能 针对 满足 特定 函数 形式 (如 对 数 正 态 分 布 、 伽 玛 分 布 
等 ) 的 颗粒 尺度 分 布 和 特定 核 函 数 进行 求解 ,并 认为 颗粒 尺度 分 布 已 经 达到 “ 自 保 
F$ (self-preserving) ”状态 , 它 计算 量 小 ( 约 3 一 5 个 普通 差分 方程 ), 但 无 法 描述 达 
到 "“ 自 保持 ?状态 之 前 的 过 程 及 非 理 想 工 况 ; 内 插 封 闭 矩 方法 把 PSD 的 矩 的 自然 对 
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数 表达 成 各 阶 矩 的 多 项 式 形式 ,并 通过 多 项 式 内 插 实现 PSD 重建 ,计算 代价 较 小 ， 
但 存在 PSD 重建 过 程 的 非 单 值 性 ,内 揪 算 法 复杂 ;和 矩 积分 方法 则 引入 加 权 delta BR 
数 累 加 的 方法 来 近似 颗粒 尺度 谱 , 求 解 矩 输 运 方程 ,可 以 摆脱 传统 MOM 对 PSD 
和 核 函 数 的 诸多 假设 或 简化 ,直接 矩 积 分 方法 则 进一步 直接 求解 权 函 数 和 内 部 变 
量 的 输 运 方程 ,可 以 更 方便 地 扩展 以 考虑 空间 非 均匀 和 多 变量 工 况 ,其 缺点 仍然 是 
算法 过 于 复杂 。 


3.3 分 K 法 


分 区 法 把 颗粒 尺度 分 布 曲线 进行 离散 ,划分 为 有 限 数目 的 m 个 区 间 , 认 为 每 
个 区 间 内 颗粒 尺度 分 布 满足 一 个 统一 的 分 布 函数 (如 假设 每 个 区 间 内 颗粒 满足 单 
分 散 性 分 布 ) ,在 每 个 区 间 内 针对 某 个 颗粒 属性 的 分 布 函数 ,建立 平衡 方程 , 联 立 求 
解 这 些 平衡 方程 ,可 以 得 到 某 个 颗粒 属性 的 分 布 函数 随时 间 的 演变 过 程 。 

一 般 来 说 ,为 了 封闭 颗粒 群 平衡 方程 右边 凝 并 和 破碎 项 的 积分 形式 ,有 两 种 方 
法 ,一 种 方法 是 采用 基于 核 函数 的 积分 中 值 定理 (the mean value theorem on fre- 
quency) ,以 凝 并 事件 为 例 ,此 时 尺度 为 z: (其 区 间 范 围 为 w 一 w+l) 的 颗粒 与 尺度 
为 x 的 颗粒 (其 区 间 范 围 为 w 一 w+y) 的 凝 并 事件 的 对 尺度 为 z; 十 的 颗粒 在 数目 
浓度 上 的 产生 源 项 为 


PEP sconce pnd dodu= gi zo [7 nw atu dodu 
gola y da 


= BG sz) Ni NCE) (3. 43) 


AP ivi zi vie Reet 
另外 一 种 是 采用 基于 颗粒 尺度 分 布 函数 的 积分 中 值 定理 (the mean value the- 


orem on number density) ,此 时 
Ie EBC no.Dn(uy0) dudu = ma, Dao) [tus dod 
(3. 44) 
AP: 


L— [nodo 


UH 7 Ud y 


所 以 按照 积分 近似 方法 的 不 同 ,分 区 法 可 以 分 为 两 类 :采用 核 积分 中 值 定理 的 
分 区 法 和 采用 数 密度 积分 中 值 定理 的 分 区 法 。 


元 (wyt) = 


3 BBP RRM JC I e DH 


3.3.1 基于 数 密度 积分 中 值 定 理 的 分 区 法 


1) 传统 分 区 法 

这 类 分 区 法 以 Gelbard 等 中 的 工作 最 有 影响 ,下 面 主要 介绍 他 们 的 分 区 法 的 
主要 原理 。 

分 区 边界 一 般 采 用 几何 离散 方法 如 下 确定 : vea = fen — ME 108 f. 
3.0。 如 果 需 要 求解 的 颗粒 尺度 分 布 的 初始 体积 范围 为 [vw ,wowx], 则 需要 的 分 区 
SCHON m—lgCoss/ Unin) ]/18 fs o 

定义 Q HP LAEE P RREA RUE BO 43-3 KZ a Co CO AUG BD 


a=] qCsOdv =|" avn, C» dy (3.45) 
Ya Wl 


式 中 :ww 和 vw-! 分 别 为 第 /个 尺度 区 间 的 上 边界 和 下 边界 。 在 分 区 法 中 ,基于 菜 个 
选 定 的 颗粒 属性 的 分 布 函数 ,在 每 个 区 间 内 ,推导 出 该 属性 的 平衡 方程 ,所 有 区 间 
的 平衡 方程 组 成 一 个 封闭 的 方程 组 。 所 选择 的 颗粒 属性 zx 认为 与 颗粒 尺度 相关 ， 
即 zx 一 ./w)。 文 献 [71 认 为 基于 颗粒 体积 平方 这 个 属性 ( 共 -based) 的 分 区 法 精度 
最 高 ,此 时 z 一 必 。 如 果 仅 考虑 凝 并 机 理 , 则 对 于 第 ! 个 分 区 ,Q, 的 平衡 方程 为 [9 


i-l I) L1 m 
d -ix&e-olM&e-l&e-olX'&e ca 
i=) jel i=l [ETE 


SUP 18a Ba Be Ba KARRAS KREA PIT 3.1 中 ,其 中 
的 6(X) 函 数 的 意义 为 : 当 条件 X MR UL CX) — 1.0898] CX) —0, 04 = 时 , 方 
程 (3. 46) 右 边 前 面 两 项 抛弃 ; 当 /二 m 时 ,方程 (3. 46) 右 边 最 后 一 项 抛弃 。 其 中 方 
程 (3. 46) 右 边 第 一 项 表示 分 别 位 于 i 和 j 分 区 的 两 个 较 小 颗粒 凝 并 而 生成 位 于 / 
区 的 一 个 较 大 颗粒 ;第 二 项 表示 第 ! 区 的 颗粒 与 位 于 i 区 的 较 小 颗粒 凝 并 而 导致 
Y VAL 区 颗粒 的 净 损失 ;第 三 项 为 第 ! 区 的 颗粒 与 位 于 i 区 的 颗粒 凝 并 而 导致 了 该 
D 区 颗粒 的 净 损 失 ;第 四 项 为 第 1 区 的 颗粒 与 位 于 i 区 的 较 大 颗粒 凝 并 而 导致 了 该 
1 区 颗粒 的 净 损 失 。 


表 3.1 分 区 法 中 区 间 内 部 和 跨 区 间 凝 并 系数 列表 


Sor 限制 


系数 条 件 表达 式 
2<l<m,1<i<l, 
i my pp NR 
fn dd sas auto? i — n 3x] — xpi) 
Bi it Bhi de j— xj 


dydx 


2 2<l<mi<h f: f Aib v7 wou — ut v vL (ib 9? gi) 
ha 


Ba ER 


i14 fpa autu? Gr, — xii) Gri — xia) 
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续 表 
Ld 限制 
系数 条 件 mex 
{Out v> v) GP +0) + (Cu v u) 
Bet ITE d E * [Gg d- v) — (ut v? Gus) da 
Inatia auo? Gri — zm) Gi — zii) 

l<l<mi>l, 
4à M LA z [nu P7085] 
P TO Bus ja Ba I E. autu? Cz; — xj) Gri — xii oe 

Y 7 0/Ba = B 


针对 一 些 特殊 的 凝 并 核 工 况 ( 如 布朗 凝 并 ) ,或 者 对 分 区 方法 进行 一 些 特 殊 的 
几何 限制 (如 等 分 区 间或 者 增 倍 分 区 等 ) ,可 以 对 凝 并 系数 作 一 些 简化 ,在 文献 [70] 
中 有 详 述 。 

求解 方程 组 (3. 46) 时 ,首先 需要 计算 每 个 区 间 的 凝 并 系数 ,每 个 区 间 需 要 计算 
的 Bj 为 mm 一 1)/2 个 ,需要 计算 的 ?B, 和 'B. 均 为 m(m 一 1)/2 个 ,需要 计算 
KI Bi m 个 ,所 以 总 共 需 要 计算 的 凝 并 系数 总 共 为 (x 十 6mz 一 m)/6 个 。 显 然 
如 果 分 区 数目 过 多 ,所 需要 的 计算 机 内 存 和 计算 代价 均 急剧 增长 。 

分 区 法 的 精度 和 计算 代价 取决 于 所 采用 的 分 区 的 数目 .在 具体 区 间 内 所 建立 
的 某 个 颗粒 属性 的 分 布 函数 的 平衡 方程 以 及 对 尺度 分 布 的 低 端 部 分 (颗粒 粒 径 较 
小 的 部 分 ) 的 处 理 等 。 但 是 一 般 来 说 ,分 区 数目 越 多 ,计算 代价 越 大 ,计算 精度 
越 高 。 

Xiong 等 中 Jeong 等 0*" 引 发 展 了 二 维 分 区 法 ,能 够 同时 求解 不 规则 颗粒 的 
体积 和 表面 积分 布 函数 ; Trautmann 等 "9 Sun 等 [中 用 分 区 法 描述 多 组 分 系统 , 实 
际 上 均 是 进行 多 变量 颗粒 群 平衡 模拟 。 也 有 研究 '** 发 展 了 考虑 颗粒 分 形 维 数 
的 分 区 法 。 这 类 方法 也 可 用 在 soot 颗粒 生成 [7 ` 气 溶胶 生成 反应 器 [9 、 液 滴 喷 
107 ,结晶 过 程 [5 ,静电 除尘 器 5 , 气 溶胶 过 程 (考虑 化 学 反应 、 成 核 .生长 和 凝 
FES , 气 固 转化 过 程 ( 吧 等 中 ,可 见 其 强大 的 生命 力 。 

但 是 ,这 种 基于 数 密度 积分 中 值 定 理 的 分 区 法 有 一 个 较 大 的 缺陷 , 即 需要 通过 
多 重 积分 来 计算 跨 区 间 和 区 间 内 的 凝 并 系数 ,这 通常 是 极其 复杂 且 耗 时 的 ,即使 对 
于 某 些 凝 并 核 如 连续 区 布朗 凝 并 核 等 可 以 进行 简化 ""。 特 别 是 当 把 其 应 用 到 多 
HE PBM. 多 变量 PBM 等 复杂 工 况 时 ,以 上 问题 相当 严重 。 

2) 离散 法 

离散 模拟 的 思路 很 简单 , 那 就 是 对 每 一 个 尺度 的 颗粒 粒 径 建 立 离散 的 普通 差 
分 方程 (ODEs) ,描述 某 些 机 制作 用 下 这 些 颗 粒 的 数目 浓度 的 时 间 演 变 过 程 , 并 联 
合 求解 这 些 离散 方程 组 。 离 散 法 实际 上 是 一 种 极端 的 分 区 法 , 即 分 区 数目 理论 上 
为 无 穷 大 (实际 上 一 般 为 vus / 0s ,wo 为 最 小 的 单 体 的 体积 ) ,分 区 间隙 理论 上 为 无 
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穷 小 (实际 上 一 般 为 w)。 这 种 方法 不 需要 对 颗粒 的 初始 尺度 分 布 作 任何 假设 ,并 
且 可 避免 积分 运算 。 但 是 本 方法 最 大 的 问题 在 于 计算 时 间 和 所 需 计 算 机 内 存 的 限 
制 ,因为 离散 差分 方程 的 数目 理论 上 来 说 是 无 限 多 的 ,即使 把 本 方法 的 对 象 即 颗粒 
群 限定 在 一 定 的 尺度 范围 ,仍然 有 为 数 不 少 的 颗粒 类 别 。 假 如 特定 时 刻 颗粒 平均 
尺度 为 初始 时 刻 颗粒 平均 尺度 的 105 倍 , 则 颗粒 类 别 至 少 需要 划分 为 10; 个 , 当 存 
在 凝 并 事件 的 时 候 , 由 于 需要 预先 计算 两 颗粒 w 和 也 的 凝 并 核 8 , 则 需要 的 计算 
机 内 存 为 10; X 10° ,也 就 是 说 大 约 需 要 10G 内 存 ,这 对 于 目前 的 PC 机 来 说 比较 
困难 。 

对 于 同时 发 生 的 凝 并 和 成 核 ,假设 核 体 (一 般 认 为 是 尺度 分 布 中 颗粒 粒 径 最 小 
的 颗粒 , 即 rw) 的 生成 速率 正比 于 前 驱 体 数目 浓度 Core CO ,可 以 建立 如 下 离散 差 
分 方程 组 ， 


a J Co 0)8Cnin 0) —m >) Bi jn; 
名 


= Cpe (0) Kumexp(— K mat) — m D Bn (3.47) 
名 


ie 
EY nmn S Rm 
j=l j=l 


RP: Ka ORR 

离散 模型 由 于 其 高 计算 精度 可 以 作为 其 他 方法 的 一 个 检验 标准 ,或 者 用 于 考 
察 尺 度 分 布 达 到 自 保持 分 布 的 过 程 ,但 是 由 于 其 巨大 的 计算 代价 而 很 少 应 用 于 工 
程 实际 。 

3) 离散 分 区 法 

普通 分 区 法 "有 着 计算 代价 较 低 而 计算 精度 尚 可 的 优点 ,但 是 对 于 尺度 分 布 
的 低 端 部 分 ,分 区 法 的 计算 精度 并 不 高 ,而 离散 法 中 则 对 于 尺度 分 布 的 任何 部 分 
都 有 着 极 高 的 计算 精度 ,但 是 同时 也 需要 很 高 的 计算 代价 。 如 果 只 对 尺度 分 布 范 
围 较 为 狭窄 的 低 端 部 分 采用 离散 法 ,而 其 余部 分 采用 分 区 法 求解 , 则 新 算法 的 计算 
代价 仍然 可 以 接受 而 计算 精度 在 低 端 部 分 的 缺陷 将 得 到 弥补 。 离 散 -分 区 法 正 是 
基于 以 上 考虑 而 发 展 起 来 的 , 它 结合 了 两 种 方法 的 优点 ,同时 尽量 避免 了 各 自 的 缺 
点 。 由 于 离散 法 也 可 以 看 作 一 种 极限 情况 的 分 区 法 ,所 以 离散 法 与 分 区 法 的 组 合 
体 一 一 离散 分 区 法 一 一 同样 也 可 以 看 作 一 种 特殊 的 分 区 法 ,只 是 它 在 不 同 的 尺度 
谱 区 域 采 取 不 同 的 离散 规则 。 

颗粒 尺度 分 布 被 划分 为 is 个 离散 尺度 和 m 个 区 间 ,GDE 在 分 区 尺度 区 域 
(sectional size regime,SSR) 被 写成 某 个 颗粒 属性 (如 数目 、 表 面积 .体积 、 质 量 或 者 
颗粒 体积 的 平方 ) 的 函数 Wi (Wi = aln ) 的 形式 ,在 离散 尺度 区 域 (discrete size 
regime,DSR) 写 成 某 个 颗粒 属性 的 函数 ww (ww; 一 avin;) 的 形式 。 假 如 仅仅 考虑 同 
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时 发 生 的 凝 并 和 成 核 机 理 , 则 在 离散 尺度 区 域 , 核 体 (肯定 位 于 离散 尺度 区 域 ) 的 某 
个 颗粒 属性 w 的 平衡 方程 写 为 "中 


dw 


Td e = avla Cy. (0) Ky expC— K wat) 一 22 Biw; — w » ‘BW, 
ia 
(3.48) 
对 于 离散 尺度 区 域 的 其 他 颗粒 (; 一 2，……imex) wo HO E BT RA DU) 


dw; 


二 二 也 »» Bis ww; — w >) Bijw;—wi >) PAW, — (3.49) 
A 


在 分 区 尺度 区 域 ,对 于 第 一 个 分 区 ,W， PETEA 
ae -435 Sm E L2» bu +W, SS Blw — > Aawi 
+ l'àwi- Wi 3 BW, (3. 50) 


对 于 分 区 尺度 区 域 的 第 上 个 区 (k 二 2，,…,m) Wi KFIR 


w, 1 > B» SES 
T= im x Beto, + 24 D7 RE e W, +7 3) 2 Bane WW, 


= 
-w 5 1BPw; > 23. W; ew: SBP iw; + WZ 3 58,W; 


1°, n i 
— > Bh. Wi +4 “AW? —W, » BAW, (3.51) 


itn 


以 上 四 个 方程 中 :Be "a PB Bua IR 3. 1 中 区 间 内 和 跨 区 间 凝 并 系数 的 
定义 相同 ,其 他 凝 并 系数 "1 参照 表 3. 2。 


表 3.2 离散 分 区 法 中 的 凝 并 系数 


符号 系数 范 m LEE: 
区间 颗粒 与 小 
E je Kut v — Eut wu )Eick—l| 尺度 分 区 颗粒 凝 
DC 2<k<m | 并 所 导致 的 k 区 
间 颗 粒 生成 


k 区 间 内 两 颗粒 
l<kim | 凝 并 所 导致 的 大 
k 区间 颗粒 生成 


a f f ut v < wut y to Rai 
mean auo? Gr — 14-1)? 
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续 表 

符号 k 数 范 m ii 述 
1<i< ing, | 离散 颗粒 与 小 尺 
p| [T Fei i tu < Gi egi y iz Ni 度 分 区 颗粒 凝 并 
Brine a a (ivy urla — x3) x icie * | 所 导致 的 & 区 间 

个 | 颗粒 生成 
区 间 颗粒 与 离 
Xn [d Pu 917/7101, 4 lx mds | 散 颗 粒 凝 并 所 导 
| Io aGvi ur Ga — zii? le kem | 致 的 4 区 间 颗 粒 
离散 颗粒 与 分 区 
op, | 六 Gu BCU) du LSI imi | 颗粒 凝 并 所 导致 
| dm alivi Yu? Gr — 2) 1<k<m | 的 离散 区 域 蜂 粒 
离散 颗粒 与 区 
EXE foi Hu < wl Fw)? = wr Au), 1 三 is des | 间 颗 粒 凝 并 所 导 
| Ja a Civ, Yu” Gn — a) 1<k<m | 致 的 大 k 区间 颗 
| 粒 生 成 
两 离散 颗粒 凝 并 
TAP Ot <i GR D ORG je s | 所 导致 的 4 区 间 
< 颗粒 生成 
Mt ts 
以 上 凝 并 系数 绝 大 多 数 为 积分 形式 ,难以 用 计算 机 实现 求解 , 需 将 其 转化 为 离 


散 形 式 进 行 求解 。 于 溯源 等 5 通过 对 自由 分 子 区 布朗 凝 并 核 进行 二 项 式 扩展 而 
大 大 减少 了 分 区 之 间 的 凝 并 系数 的 计算 代价 。 

分 区 边界 仍然 如 下 确定 : w+ 一 及 ww 一般 1. O8<f,<3. 0. 文献 [71] 认 为 基 
于 颗粒 体积 平方 这 个 属性 (vw?-based) 的 离散 分 区 模型 计算 精度 更 高 , 且 /. 越 小 , 精 
度 越 高 ; 当 太一 1.5 时 ,为 计算 精度 和 计算 代价 的 最 优化 处 。 离散- 分 区 模型 的 时 
间 步 长 限定 在 At<200rwwe 以 避免 积分 误差 ,其 中 teow 为 颗粒 特征 凝 并 时 间 尺 度 。 

离散 -分 区 法 具备 较 好 的 计算 精度 和 计算 代价 ,不 需要 假设 初始 颗粒 尺度 分 
布 ,能 够 模拟 尺度 分 布 的 达到 自 保持 的 过 程 ,使 其 在 工程 应 用 中 得 到 了 较为 广泛 应 
用 。 如 于 济源 等 发 展 了 一 个 二 维 的 离散 -分 区 模型 9 ,并 利用 其 研究 氢 氧 扩散 火 
焰 中 人 金属 铬 颗粒 的 生成 和 高 温 气 冷 堆 中 石墨 尺度 的 估计 [加 等 。 但 是 该 方法 仍 
然 继承 了 分 区 法 算法 复杂 ,难以 处 理 多 组 分 .多维 、 化 学 反应 等 工 况 ,也 无 法 得 到 里 
粒 的 内 部 结构 信息 ,如 不 规则 度 等 ,这 些 缺陷 限制 了 其 应 用 范围 


3.3.2. 基于 核 积分 中 值 定 理 的 分 区 法 


这 种 分 区 法 可 以 避免 区 间 内 和 跨 区 间 凝 并 系数 的 积分 计算 ,因此 计算 代价 很 
小 , 它 主 要 通过 建立 一 些 颗粒 尺度 谱 的 离散 法 则 ,并 针对 颗粒 尺度 分 布 函数 的 某 几 
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阶 矩 的 离散 表达 式 ,把 颗粒 群 平衡 方程 这 个 部 分 积分 差分 方程 转变 为 一 组 普通 差 
分 方程 。 根 据 离散 法 则 和 所 关注 的 离散 和 矩 守恒 方程 的 不 同 ,不 同 研究 者 发 展 了 不 
同 的 分 区 法 , 比较 有 影响 的 是 Hounslow 等 1 号 发 展 的 离散 颗粒 群 平衡 (dis- 
cretized population balance, DPB) 方 法 .Kumar 和 Ramkrishna 发 展 的 固定 网 格 法 
(fixed pivot technique, FPT) 和 移动 网 格 法 (moving pivot technique, MPT)" 
以 及 Jacobson 等 发 展 的 半 隐 式 (semi-implicit,SIM) 方 法 5 。 下 面 一 一 对 其 进行 
介绍 。 

D 离散 颗粒 群 平衡 方法 (DPB) 

Hounslow 等 5 首选 采用 一 个 特殊 的 颗粒 尺度 谱 几 何 离散 规则 :w+ 一 2w， 
并 假设 区 间 内 的 颗粒 满足 均匀 分 布 。 他 们 关注 区 间 内 颗粒 数目 浓度 ( 即 零 阶 矩 ?的 
守恒 方程 ,并 引入 一 个 体积 纠正 因子 C 来 保证 区 间 内 颗粒 质量 浓度 ( 即 一 阶 矩 ) 的 
和 守恒 方程 也 同时 成 立 。 他 们 建立 了 考虑 颗粒 凝 并 的 离散 颗粒 数目 浓度 平衡 方程 ， 
WTF: 


E 
AN. =- CX 3X 27g NaN; laua Nt 
名 


e ie 
-N, >} CX3X2-78,N, — Ni 3, BN; (3.52) 
jel ji 


式 中 :Ni 为 区 间 i 内 颗粒 数目 浓度 。 只 有 当 C—2/3 时 ,所 建立 的 离散 方程 才能 内 
在 地 保证 凝 并 过 程 中 颗粒 总 质量 浓度 不 变 。 所 以 , 当 C=2/3 时 ,可 以 称 方程 建立 
了 颗粒 尺度 分 布 零 阶 矩 和 一 阶 矩 的 正确 离散 方程 ,但 是 它 无 法 推导 出 其 他 和 矩 的 离 
散 平衡 方程 , 即 不 相 容 于 其 他 矩 。Hounslow 等 上 5 之 后 引入 了 一 个 改进 的 几何 离 
散 规则 v, =2 ^v, GEP b OS ACT ECT 1 的 整数 ) ,并 仍然 建立 了 这 个 离散 规则 下 
离散 区 间 内 颗粒 数目 浓度 的 平衡 方程 ,该 方程 正确 预测 颗粒 尺度 分 布 的 高 阶 矩 , 且 
这 种 离散 规则 增加 了 DPB 的 灵活 性 。 但 是 总 的 说 来 ,DPB 基于 一 个 固定 且 较 为 
粗糙 的 几何 网 格 , 且 随 着 时 间 推 移 精度 降低 。 

Muhlenweg 等 中 利用 这 种 DPB 来 描述 气 粒 转换 过 程 ,并 建立 了 离散 区 间 内 
颗粒 数目 浓度 ,颗粒 体积 浓度 和 颗粒 表面 积 浓度 的 平衡 方程 ,以 此 实现 多 变量 颗粒 
群 平衡 模拟 。 

2) 固定 网 格 分 区 法 (FPT) 

Kumar 和 Ramkrishna' 采 用 一 个 灵活 的 颗粒 尺度 谱 离 散 法 则 :wv 二 (zx; 十 
Zi)/2, 其 中 和 wi+1 为 区 间 i 的 上 下 限 ,zx; 为 区 间 i 的 代表 尺度 ,这 种 离散 法 则 可 
以 对 颗粒 尺度 分 布 曲线 较为 陡峭 的 区 域 ( 即 相 邻 区 间 内 颗粒 数目 浓度 变化 较 大 的 
区 域 ) 采 用 较 细 的 网 格 ,对 于 颗粒 尺度 分 布 曲线 较为 平坦 的 区 域 采用 较为 粗糙 的 网 
格 , 从 而 可 以 在 一 定 程度 上 增加 分 区 法 的 描述 精度 5 ,特别 是 当 考虑 生长 事件 时 。 

固定 网 格 法 针对 区 间 i 内 颗粒 数目 浓度 N; 所 建立 的 离散 普通 差分 方程 如 下 


3 ”颗粒 群 平衡 模拟 的 数值 方法 “77 


( 仅 考虑 凝 并 ): 
p E 
"S = $ (r-ie)maN,N—NORAN. (8.53) 
ta Sts ia 
式 中 ， 
Fae a Susan 
=" (3.54) 
= = xi X vx 


Hounslow 等 中 建立 的 离散 方程 (3. 52) 实 际 上 是 方程 (3. 53) 的 一 个 特例 ( 当 
Zi+l 二 2zi 时 )。 该 方法 的 优点 是 颗粒 尺度 谱 的 离散 方式 灵活 ,可 以 根据 不 同 需要 
适当 调整 ,而且 该 方法 也 可 以 针对 所 感 兴趣 的 矩 建立 其 严格 守恒 的 离散 方程 ,从 而 
能 够 得 到 这 些 矩 准确 的 预报 结果 。 这 些 特 点 使 其 得 到 了 广泛 地 应 用 ,如 Park 
等 中 扩展 它 来 描述 气 溶胶 团聚 体 的 生成 和 长 大 ,Krallis 等 "把 其 扩展 到 双 变量 
情况 以 描述 聚合 物 的 分 枝 , Alexopoulos 等 5 也 发 展 了 双 变 量 固定 网 格 分 区 法 来 
描述 工业 微 尺度 系统 内 的 凝 并 和 破碎 ,等 等 。 

这 种 方法 的 局 限 性 在 于 : 当 颗 粒 尺 度 谱 不 断 扩散 或 缩放 时 ,或 者 当 某 些 区 域内 
颗粒 数目 浓度 急剧 增长 时 ,仅仅 通过 灵活 性 较 好 的 离散 准则 并 不 能 保证 其 准确 预 
测 颗 粒 尺 度 分 布 的 动力 学 演变 过 程 ,Kumar 和 Ramkrishna” 进一步 发 展 了 所 谓 
的 移动 网 格 分 区 法 。 

3) 移动 网 格 分 区 法 (MPT) 

移动 网 格 分 区 法 的 基本 思路 是 针对 区 间 代表 尺度 和 区 间 内 感 兴趣 的 矩 建立 其 
离散 方程 , 联 立 求解 。 仍 然 采用 固定 网 格 分 区 法 所 采用 的 通用 颗粒 尺度 谱 离散 准 
则 ,针对 区 间 i 内 颗粒 数目 浓度 N; 所 建立 的 离散 普通 差分 方程 如 下 ( 仅 考虑 凝 
Jf. 


D 


aN. = (1-5. JENIN, — NDBaN, 

wa 各 < TRU 
dz; is 1 i 
dwol à (174a) taD NN 


iy Kat KY 

这 种 方法 考虑 了 区 间 内 颗粒 尺度 分 布 函数 的 非 单调 性 和 非 均匀 性 , 且 由 于 能 
够 考虑 某 个 区 间 内 颗粒 数目 浓度 的 变化 与 颗粒 尺度 的 关系 而 拥有 对 某 些 特殊 工 况 
较 高 的 计算 精度 ,同时 它 仍然 保持 了 固定 网 格 分 区 法 的 基本 特点 ,如 能 够 针对 感 兴 
趣 的 矩 建立 其 离散 平衡 方程 等 。Tsantilis 4, Spicer 等 0 中 利用 其 描述 燃烧 合 
成 纳米 颗粒 的 过 程 , Wen 等 "利用 其 描述 柱 塞 流 反应 器 中 soot 生成 ,都 取得 了 较 
好 的 结果 ,这 些 过 程 的 初始 阶段 中 ,伴随 有 大 量 的 核 体 蜂 粒 生 成 。 
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4) 半 隐 式 分 区 法 (SIM) 

Jacobson 等 首先 提出 了 一 种 半 隐 式 方法 ,该 方法 同样 是 把 颗粒 尺度 谱 离 散 
成 若干 个 分 区 ,并 在 每 个 分 区 内 针对 感 兴趣 的 矩 ( 如 分 区 i 内 颗粒 总 数目 N,、 颗 粒 
总 体积 V; 等 ) 建 立 其 离散 平衡 方程 ,以 上 方法 中 ,这 些 分 区 和 矩 的 平衡 方程 均 为 普通 
差分 方程 ,而 在 半 隐 式 分 区 法 中 ,这 些 分 区 矩 的 平衡 方程 被 直接 表达 成 代数 形式 ， 
此 时 不 需要 通过 大 量 的 和 迭代 计算 就 可 以 直接 求 出 某 时 刻 某 个 分 区 内 各 种 矩 ,从 而 
得 到 颗粒 尺度 分 布 函数 的 时 间 演 变 过 程 。 

Jacobson 等 5 通过 一 个 几何 算法 来 离散 颗粒 尺度 谱 : 

Ur = Vmin R (3. 56) 

式 中 :z 为 一 个 大 于 等 于 1 的 有 理 数 ,一 int[z], 区 间 B, = [o s v), va-ve = 
vi ,区 间 上 的 代表 尺度 为 vi 二 (ww- 十 w+ )/2, 第 & 个 区 间 内 颗粒 数目 浓度 为 ,一 
nCo) Co. —v,) ,其 体积 浓度 为 Vi 二 Nivs。Jacobson 等 外 得 到 了 仅仅 考虑 凝 并 
事件 时 的 体积 浓度 的 半 隐 式 表达 式 ， 
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VEM = (3.57) 
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式 中 :m 为 最 大 分 区 数目 ; fi 为 凝 并 分 区 系数 (coagulation partition coeffi- 
cients) 。 
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这 种 方法 保持 颗粒 体积 (一 阶 矩 ) ,但 是 并 不 严格 地 满足 颗粒 尺度 分 布 函数 的 
平衡 方程 。 而 且 ,在 颗粒 尺度 谱 的 高 端 部 分 (颗粒 尺度 较 大 的 区 域 ) 会 产生 数值 扩 
散 误 差 ,这 是 因为 实际 的 颗粒 尺度 谱 超出 了 设 定 的 颗粒 离散 区 间 的 缘故 , 当 方 程 
(3. 56) 中 的 因子 R 减 小 (也 意味 着 分 区 数目 增多 ) 时 这 种 扩散 误差 减 小 ,但 是 计算 
代价 相应 增 大 。Fernandez-Diaz 等 针对 这 种 扩散 误差 对 半 隐 式 分 区 法 进行 了 修 
正 , 采 取 的 方案 是 :@ 采 用 几何 平均 计算 分 区 代表 尺度 , 即 v= Co, u), E 
算 相应 的 凝 并 分 区 系数 fijas @ 采 用 新 的 准 几何 离散 法 则 ,此 时 v, = uus C1 
bGc—1) T a Ab 为 恰当 选取 的 常数 。 他 们 的 改进 半 隐 式 分 区 法 ?中 以 及 之 后 的 
二 阶 和 高 阶 半 隐 式 分 区 法 "so9 可 以 参照 相关 文献 。 

另外 ,Sandu 等 no 提 出 了 一 种 基于 牛顿 柯 特 斯 积分 方法 的 半 隐 式 分 区 法 ， 
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实际 上 是 综合 利用 了 多 点 高 斯 积分 近似 和 半 离 散 方法 ,他 宣称 Jacobson 等 的 方 

法 "9 是 这 种 方法 的 一 个 特例 , 且 该 方法 更 为 精确 。Debry 等 Po 也 有 类 似 的 工作 。 
半 隐 式 分 区 法 可 以 很 方便 地 扩散 到 多 组 分 工 况 ( 即 进行 多 变量 颗粒 群 平衡 模 

$l, Tj Mitsakou 等 0 中 甚至 把 其 与 CFD 耦合 起 来 描述 肺 部 气 溶胶 沉积 。 


3.3.3 分 区 法 小 结 


分 区 法 通过 把 颗粒 尺度 分 布 曲线 进行 离散 ,针对 每 个 离散 区 间 建 立 某 个 颗粒 
尺度 谱 整 体 参数 的 平衡 方程 ,然后 对 这 些 普通 差分 方程 进行 联 立 求解 。 整 体 而 言 ， 
其 缺点 在 于 模型 较为 复杂 , 且 存在 明显 的 离散 误差 ,其 优点 是 能 够 得 到 颗粒 尺度 谱 
动力 学 演变 过 程 的 细节 信息 , 且 计 算 精度 和 计算 代价 较为 折 中 。 基 于 数 密度 积分 
中 值 定理 的 分 区 法 通常 来 说 柔韧 性 更 大 一 些 更 为 灵活 一 些 ,可 以 直接 得 到 某 区 间 
内 任意 阶 矩 的 动力 学 演变 过 程 ,但 是 往往 需要 通过 多 重 积分 来 考虑 跨 区 间 效 应 ( 特 
别 是 计算 跨 区 间 凝 并 系数 ) ;特别 的 是 ,离散 法 不 需 对 颗粒 初始 尺度 分 布 作 任何 近 
似 , 计 算 精度 非常 高 ,但 它 最 大 的 问题 在 于 CPU 计算 时 间 和 计算 机 内 存 的 限制 ; 
而 离散 分 区 法 的 计算 代价 仍然 可 以 接受 ,而 对 于 尺度 分 布 的 任何 部 分 都 有 着 较 高 
的 计算 精度 ,尽管 其 模型 极其 复杂 。 基 于 核 积分 中 值 定理 的 分 区 法 通常 来 说 较为 
准确 ,快捷 和 简便 ,但 是 它 只 能 较为 精确 地 得 到 颗粒 尺度 分 布 函数 某 几 个 低 阶 矩 的 
动力 学 演变 过 程 。 

随 着 计算 机 速度 的 急速 增长 ,发展 那 些 算法 简单 .易于 编程 实现 而 计算 代价 较 
高 的 算法 , 比 那些 算法 非常 复杂 、 难 于 编程 实现 但 是 计算 代价 较 低 的 算法 ,要 更 有 
优势 或 者 说 越 来 越 有 优势 ,这 实际 上 就 是 相当 于 把 编程 的 时 间 转 移 到 计算 机 进行 
计算 的 时 间 上 。 下 面 介绍 的 Monte Carlo 方法 即 属于 这 种 模型 简单 而 计算 代价 较 
大 的 方法 。 


3.4 Monte Carlo 方法 


以 上 描述 的 这 些 数值 方法 都 是 直接 以 PBE 为 求解 对 象 ,实际 上 ,PBE 的 建立 
是 基于 某 个 物理 模型 的 。PBE 求解 的 主要 困难 在 于 其 部 分 积分 微分 , 它 一 般 需 要 
对 颗粒 尺度 分 布 进行 离散 (传统 矩 方法 除外 ) ,而 MC 方法 有 着 天 生 的 离散 特性 ， 
正好 与 离散 的 颗粒 群 和 离散 的 动力 学 事件 不 谋 而 合 。 而 且 它 不 同 于 以 上 那些 直接 
以 PBE 本 身 为 求解 对 象 的 方法 , 它 直 接 以 所 描述 对 象 (离散 系统 ) 的 物理 模型 为 基 
础 ,与 描述 离散 群 的 PBE 具备 同样 的 假设 (混沌 和 稀 朴 假设 ) ,这 使 得 MC 方法 有 
望 成 为 一 种 更 “ 纯 ”、 更 “ 真 ”、 更 接近 物理 模型 的 一 种 描述 颗粒 尺度 分 布 演变 过 程 的 
途径 。 求 解 颗粒 尺度 分 布 的 MC 方法 脱胎 于 气体 动力 学 的 Boltzmann 方程 的 直接 
模拟 Monte Carlo(DSMC) 方 法 ,这 个 算法 有 着 坚实 的 理论 基础 ; 沈 青 在 其 
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著作 5 中 对 DSMC 方法 有 详细 描述 。 而 文献 [112] 则 证 明 , 对 于 求解 PBE 的 MC 
方法 ,只 要 如 下 三 个 条 件 得 到 满足 :@ 所 考虑 的 动力 学 事件 的 概率 能 够 符合 系统 细 
节 平 衡 准则 (detailed-balance criterion) ; @ 每 个 发 生 的 事件 所 导致 的 时 间 步 长 能 
够 恰当 计算 出 ;@ 能 够 实现 组 成 系统 的 不 同事 件 的 有 效 的 相互 独立 , 则 MC 方法 
能 够 准确 地 描述 颗粒 尺度 分 布 的 动力 学 演变 过 程 。 

MC 方法 的 优点 是 能 得 到 颗粒 的 轨道 经 历 效应 和 历史 效应 ,从 而 能 够 得 到 颗 
粒 内 部 结构 的 细节 信息 ,可 以 方便 处 理 多 组 分 .多 分 散 性 颗粒 ,算法 相对 较 简 单 , 易 
于 编程 实现 ,对 于 复杂 的 颗粒 演变 如 结构 重建 (或 团聚 )025 AR LER 、 
BER GON) 、 多 组 分 系统 [9 、 包 覆 甚至 化 学 反应 等 7 均 能 处 理 。 另 外 ,求解 
GDE 的 MC 方法 存在 着 与 考虑 两 相 流 场 动力 学 演变 的 两 相 流 模型 兼容 耦合 的 扩 
展 性 ,此 时 需要 基于 如 下 基本 假设 9 : 在 一 个 充分 小 的 时 间 步 长 内 ,颗粒 的 演化 
过 程 能 够 解 耦 ,分 散 成 两 个 截然 不 同 的 过 程 , 即 扩散 过 程 和 凝 并 、 破 碎 等 事件 的 发 
生 过 程 ( 实 际 上 就 是 PBE 的 求解 过 程 )。 但 是 ,MC 方法 的 缺点 是 计算 代价 较 大 ， 
计算 精度 难于 保证 ,这 是 由 于 凝 并 、 破 碎 、 成 核 . 沉 积 等 事件 导致 计算 区 域内 颗粒 总 
数目 不 断 波动 , 即 MC 方法 的 取样 空间 不 断 变动 。 但 是 , 随 着 计算 机 计算 能 力 的 
增强 和 计算 方法 的 改进 ,计算 代价 大 和 计算 精度 难于 保证 的 矛盾 也 有 望 得 到 缓解 ， 
这 使 得 MC 方法 的 优势 越 来 越 明 显 。 需 要 强调 的 是 ,目前 各 种 求解 PBE 的 MC 方 
法 并 不 是 直接 对 单个 颗粒 在 真实 空间 中 依据 颗粒 轨道 而 进行 随机 模拟 ,而 是 通过 
一 些 随机 过 程 来 描述 颗粒 的 各 种 事件 发 生 的 过 程 。 下 面 介 绍 国际 上 较为 流行 的 几 
类 MC 方法 。 


3.4.1 时间 驱动 Monte Carlo 方法 


从 时 间 尺 度 的 设 定 方面 看 , MC 方法 可 分 为 两 大 类 ,一 类 是 基于 时 间 驱 动 的 
Monte Carlo 方法 "J ,另外 常见 的 一 类 是 基于 事件 驱动 的 Monte Carlo 方法 Di 。 
两 类 方法 的 主要 差异 在 于 时 间 窗 口 的 步 进 方案 ,如 图 3. 1 所 示 。 
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3.1 时 间 驱 动 和 事件 驱动 MC 方法 示意 图 
基于 时 间 驱 动 的 MC 方法 的 模拟 思路 就 是 ,在 设 定 的 时 间 步 长 范围 内 ,考虑 
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JiR AS FOUR fe Se A "E 06 RR EE PE EE BE WK o RE RRS XC NT BEA 
要 小 于 等 于 计算 区 域内 任 一 颗粒 平均 发 生 一 次 任 一 事件 的 最 小 时 间 尺 度 , 时 间 步 
长 应 当 是 可 调 的 。 

Lifftmanca9 通 过 一 个 两 步 方法 来 实现 时 间 驱 动 Monte Carlo Wik: 

首先 ,设置 时 间 步 长 At。 控 制 容积 V 内 、 单 位 时 间 内 第 i 颗粒 与 其 他 任何 不 
同 于 其 的 颗粒 发 生 一 次 凝 并 的 总 概率 为 CT; = D Bu ~ D Bs。 所 以 ,颗粒 i 
在 两 次 凝 并 事件 之 间 的 间隙 时 间 ( 或 称 为 静止 时 间 )z 为 t+; = 1/CT; = 1/518; ^ 
当 尺 度 分 布 随时 间 演 变 时 ,= 不 断 变化 ,导致 时 间 步 长 At 也 不 是 一 个 严格 的 定 值 。 
时 间 步 长 At 必须 实时 改变 ,并 认为 是 所 有 rz 的 最 小 值 ,为 了 增加 MC 循环 次 数 以 
提高 计算 精度 ,再 乘 以 一 个 小 于 1 的 乘积 因子 a, 所 以 时 间 步 长 一 般 设置 为 Ap" 一 
a min(r; |, ap), 

第 二 步 ,该 MC Jr SC Bit RS BA A 8 SA SURE A A RET: BH IB 
具体 与 哪 颗 颗粒 发 生 凝 并 。z 满 足 指数 分 布 ,因此 单个 颗粒 i 在 时 间 步 长 At 内 与 
其 他 任意 颗粒 发 生 凝 并 的 概率 Pr;(At) 为 

=. At) At 
Ti 


Pr CAD =1—exp( 3 之 全 (3. 59) 


2 


在 这 里 ,由 于 同一 个 凝 并 事件 (如 颗粒 i 和 颗粒 j 发 生 凝 并 ) 将 会 被 检测 到 两 
次 ,并 且 每 一 次 凝 并 事件 的 后 果 处 理 都 完全 体现 了 一 次 真实 的 凝 并 事件 的 结果 ,为 
了 避免 重复 统计 ,在 分 母 里 面 添加 因子 “2”, 这 相当 于 把 颗粒 i 的 凝 并 概率 减 半 。 

当 判 断 颗粒 i 是 否 发 生 凝 并 时 ,首先 产生 一 个 满足 均匀 分 布 . 位 于 [0,1] 区 间 
的 随机 数 ni( 注 :在 本 书 中 ,所 有 随机 数 均 满足 均匀 分 布 , 且 位 于 [0,1] 区 间 , 不 再 
重复 申明 ) ,然后 ,如 果 二 Pr(Ar™) 满 足 , 则 认为 颗粒 i 将 发 生 凝 并 。 

一 旦 确定 颗粒 i 将 发 生 凝 并 , 接 下 来 需要 判定 其 凝 并 伙伴 。 首 先 计算 这 颗 颗 
Fri 与 任何 其 他 颗粒 7 发 生 凝 并 的 概率 如 下 : 


p=—B_~& (3. 60) 


然后 ,如 果 SPa <r < Y] Pa , 则 认为 i 和 发生 凝 并 。 Ob Lifftmanra 认 为 


rs 为 另外 一 个 单独 生成 的 随机 数 ,而 NanbuP?? WHER sre ESAE T n. 

在 对 凝 并 结果 进行 处 理 时 ,注意 几 点 :在 一 个 时 间 步 长 范围 内 ,每 一 颗 颗 粒 
都 需要 检测 是 否 发 生 凝 并 ,不 管 其 是 否 检测 过 已 经 与 某 个 颗粒 发 生 过 凝 并 ,如 果 其 
发 生 凝 并 , 则 需要 选择 凝 并 伙伴 ;@ 对 每 一 次 检测 到 的 凝 并 事件 的 处 理 都 完全 体现 
一 次 真实 凝 并 过 程 ,即使 该 凝 并 事件 理论 上 将 被 重复 检测 到 ;四 对 于 每 一 次 检测 到 
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的 凝 并 事件 ,在 该 时 间 步 长 范围 内 并 不 立即 处 理 其 凝 并 结果 ,而 是 要 等 待 所 有 颗粒 
都 循环 完毕 再 来 处 理 凝 并 结果 。 所 以 每 次 凝 并 事件 的 结果 颗粒 需要 储存 在 一 个 临 
时 数列 中 ;@ 当 子 系统 内 颗粒 数目 降低 时 ,MC 方法 将 出 现 较 大 的 统计 误差 ,为 了 
克服 这 个 问题 , 当 子 系统 内 颗粒 数目 为 初始 时 刻 颗粒 数目 的 一 半 时 ,由 于 假设 子 系 
统 完全 代表 整体 系统 ,可 以 把 子 系统 体积 扩大 一 倍 ,使 得 子 系统 内 的 颗粒 数目 恢复 
为 初始 时 刻 颗粒 数目 ,保证 统计 误差 。 

假设 Onc Opa AUAI MC 方法 结果 和 理论 分 析 解 , 则 可 定义 相对 误差 为 :6 一 
(Onc —Opsi?/Opat o 在 Liffman-"* 的 时 间 驱 动 Monte Carlo 方法 中 , 当 子 系统 内 颗 
粒 数目 降 为 原来 一 半 时 ,通过 拷贝 现 有 颗粒 的 复制 体 来 恢复 子 系统 内 颗粒 数目 , 虽 
然 这 种 操作 对 随机 变量 的 期 望 值 和 几何 标准 偏差 不 会 产生 影响 ,但 是 将 增 大 相对 
误差 ,Lifftmanc5 通 过 数值 模拟 发 现 ,相对 误差 符合 如 下 关系 式 :6<<2/N(tD12， 
NO 为 子 系统 内 模拟 颗粒 数目 。 

时 间 驱 动 MC 方法 需要 明确 的 时 间 窗 口 离散 ,上 且 认为 一 个 时 间 步 长 范围 内 所 
有 动力 学 事件 之 间 能 够 互相 解 耦 而 相互 独立 ,每 个 时 间 步 长 内 可 能 同时 发 生 几 个 
动力 学 事件 ,也 可 能 没有 任何 动力 学 事件 发 生 , 几 个 动力 学 事件 之 间 被 单独 处 理 ， 
而 实际 过 程 中 这 些 动力 学 事件 可 能 互相 耦合 ,这 导致 时 间 驱动 MC 方法 的 计算 精 
度 和 计算 效率 的 降低 。 但 是 由 于 几乎 所 有 的 两 相 满 流 模型 的 数值 求解 均 是 基于 时 
间 驱 动 的 模式 ,所 以 时 间 了 驱动 MC 方法 能 够 方便 地 与 两 相 漠 流 模型 看 合 起 来 以 描 
述 复杂 系统 的 细节 演变 过 程 ,具有 描述 颗粒 尺度 分 布 空 间 扩散 、 边 界 条 件 以 及 颗粒 
拉 格 朗 日 轨迹 跟踪 的 良好 扩展 性 。 


3.4.2 事件 驱动 Monte Carlo 方 法 


基于 事件 驱动 的 MC 方法 的 思路 是 ,首先 从 对 应 事件 的 平均 速率 推导 出 该 事 
件 的 发 生 概率 ,然后 依据 事件 的 发 生 概率 来 随机 选 定 判断 可 能 发 生 的 事件 类 型 ,并 
实现 该 事件 ,然后 计算 两 次 事件 之 间 的 时 间 间 隔 ( 或 称 为 静止 时 间 ) ,前 进 相应 的 时 
间 长 度 ,不 断 循环 往复 ,直至 稳定 或 者 达到 设 定时 间 , 如 图 3. 1 所 示 。 基 于 事件 驱 
动 的 MC 方法 不 需要 进行 精确 的 时 间 窗 口 离散 。 它 最 重要 的 步骤 是 确定 具体 发 
生 何 种 事件 ,计算 两 事件 之 间 的 时 间 长 度 和 确定 发 生 事件 的 主 颗粒 。 

对 于 同时 发 生 几 个 事件 的 工 况 ,需要 首先 依据 事件 的 发 生 概率 来 判断 可 能 发 
生 的 事件 类 型 。 表 3. 3 为 几 种 常见 的 事件 (或 者 过 程 ) 的 平均 速率 2 。 假 如 一 个 
系统 同时 存在 几 种 事件 类 型 , 则 对 于 某 个 特定 事件 /, 其 发 生 的 概率 已 = 
Ri/ DLR: 。 例 如 对 于 同时 发 生 的 凝 并 、 破 碎 和 成 核 系统 ,可 首先 计算 Poe PLURI 
Pu ,如 果 一 个 随机 数 7 满足 :0<r<Pows, 则 认为 将 发 生 凝 并 事件 ,如 果 Pur 
Pows 十 Pu， 则 认为 将 发 生 破碎 事件 ;如 果 Pag 十 Pon 一 r 过 1, 则 认为 将 发 生成 核 
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事件 。 
表 3.3 几 种 常见 事件 的 发 生 概率 
事 件 Rijm * 871) D u 定 义 
Bi = Koen 
€ 2 Salad 
wo [o fe gunu Dno dudo e -1 0 "7 «Kc 
kx Y ta 
e 
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破碎 [sen ode Ku 61 0 J 
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rur 
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383. 3 中 ,R, 为 对 应 事件 ! 在 单位 体积 单位 事件 内 发 生 一 次 的 概率 ;7 为 事件 
1 发 生 概率 (无 量 纲 化 ) ;=' 为 发 生 一 次 事件 ! 所 导致 的 颗粒 数目 的 变化 量 ;9w 为 发 
生 一 次 事件 : 所 导致 的 颗粒 质量 的 变化 量 ;rz 为 对 应 事件 1 的 特征 时 间 尺 度 ;C 为 
实际 颗粒 数目 浓度 (m“),C" 为 特征 颗粒 数目 浓度 (m“) ,一 般 取 初始 实际 颗粒 数 
目 浓度 ;c 为 无 量 纲 的 ,特征 化 的 颗粒 数目 浓度 ;Ke Kote 、Ks、Kaco 等 分 别 为 凝 并 
BK B REB S, ,冷凝 /蒸发 核 L WRIA E, AED BEA BRA uus » Korki .Run 、kacpor 
等 分 别 为 其 对 应 的 无 量 纲 部 分 ;6 为 破碎 产生 的 子 颗 粒 数目 ; Ku 为 成 核 速率 
(s ;Cne(b 为 前 驱 体 的 数目 浓度 (m 50 SV. 为 离散 系统 体积 Cm ) 。 

第 & 次 事件 与 第 4A 一 1 个 事件 之 间 的 时 间 间 隔 ( 或 称 为 静止 时 间 ) 为 "2 


l 1 Cra 
= (3.61) 
Vin Rie Dr Nea 


At 
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式 中 :Ve-: 为 & 一 1 时 刻 计算 区 域 的 体积 (二 Ni-1/Ci-1); Ne- 为 一 1 时 刻 计算 区 
域 颗 粒 总 数目 ;ce-: 为 计算 区 域 无 量 纲 的 颗粒 数目 浓度 (一 Co- /07 )。 

如 果 仅 仅 只 考虑 颗粒 凝 并 事件 , 则 无 需 判 定 具体 发 生 的 事件 类 型 ,但 是 发 生效 
并 事件 的 时 间 长 度 和 凝 并 对 的 选择 仍然 是 难点 ,Garcian 四 利用 一 个 标准 的 Mark- 
ov 过 程 来 描述 凝 并 过 程 。 

第 一 步 ,认为 发 生 凝 并 事件 的 时 间 长 度 ( 即 两 次 凝 并 事件 之 间 的 时 间 间 隔 )r 
是 满足 指数 分 布 的 随机 变量 。 假 设 W: 为 控制 容积 内 颗粒 间 的 总 凝 并 概率 , Ws = 


x XA - > a B,/2 , 则 满足 如 下 分 布 : PCO 二 Wsexp( 一 Wsr)。 此 时 + 


ielj- 


HCE MBM CO — 1/W:。 第 二 步 就 是 寻找 凝 并 颗粒 对 。 两 颗 颗 粒 i 和 j RE 
凝 并 的 概率 Pa IE e FRE p; ,也 就 是 : Pi; 二 Bj /W:。 这 样 ,两 个 概率 分 布 P(r) 
和 忆 ; 完 全 决定 了 Markov 随机 过 程 。 通 过 求解 此 Markov 随机 过 程 可 以 描述 颗 
粒 的 凝 并 过 程 。Garciar5a9 发 展 了 两 种 方法 来 实现 颗粒 的 凝 并 过 程 。 

方法 一 :倒数 法 (the inverse method) 

该 种 方法 也 称 为 累积 概率 法 (the cumulative probabilities method) ,适用 于 计 
算 区 域内 颗粒 数目 不 太 多 的 情况 。 该 方法 分 为 两 步 。 首 先 计算 得 到 发 生 凝 并 事件 
的 时 间 步 长 如 下 : r 一 一 lnr/Wxz,r 为 随机 数 。 第 二 步 是 选择 凝 并 颗粒 对 。 对 于 随 


BU MR S Pa <r < à. JU CR 发 生 凝 并 。 这 种 倒数 法 对 于 有 着 离 


散 状 态 序列 的 概率 分 布 是 精确 的 。 

方法 二 : 接受 -拒绝 法 (the acceptance-rejection method) 

当 计算 区 域内 颗粒 数目 太 多 时 ,计算 颗粒 间 的 总 凝 并 概率 Ws 所 耗费 的 计算 
代价 将 非常 巨大 ,为 了 减少 计算 代价 ,Garcia5 发 展 了 一 种 算法 非常 简单 的 方法 ， 
即 接受 -拒绝 法 ,该 方法 也 分 为 两 步 。 首 先 通过 一 个 随机 过 程 选 定 一 对 颗粒 ,如 果 
rf; /max(f;) WAR i Mj 发 生 凝 并 。 如 果 这 个 关系 式 不 能 满足 , 则 重新 随机 
选择 一 对 颗粒 ,并 且 采 用 一 个 新 的 随机 过 程 来 判断 该 对 颗粒 是 否 发 生 碰 撞 凝 并 , 直 
到 选 定 一 对 将 发 生 凝 并 的 颗粒 对 为 止 。 如果 B; 的 最 大 值 过 大 , 则 大 量 拒绝 事件 的 
发 生 将 大 大 降低 该 算法 的 效率 。 

第 二 步 ,利用 Bird"' 沁 所 发 展 的 一 种 近似 方法 来 确定 两 次 凝 并 事件 之 间 的 时 
Ta fal B tao ta = At — 1/ (VR 2/LN(N—D 8; ]。 此 时 不 需要 计算 颗粒 间 的 总 
凝 并 概率 W; ,而 且 凝 并 时 间 长 度 与 发 生 凝 并 的 那 对 颗粒 相关 。 这 种 方法 并 不 精 
确 , 但 是 整体 而 言 ,通常 可 以 忽略 这 种 误差 ,而 且 ,(r) 一 (mm) 一 1I/W:。 

对 于 其 他 事件 如 破碎 冷凝 /蒸发 等 ,基于 事件 驱动 的 MC 方法 也 可 以 相应 解 
决 。 一 般 都 采用 接受 -拒绝 法 来 处 理 。 对 于 破碎 事件 ,如 果 确定 下 一 个 事件 是 破碎 
事件 , 则 首先 随机 选 定 一 颗 颗 粒 i, 并 随机 产生 一 个 随机 数 ,如 果 ni 二 5;/ 
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max(S;) , 则 颗粒 i 发 生 破 碎 , 否 则 重新 重复 以 上 动作 ,直到 选 定 一 颖 发 生 破碎 的 颗 
粒 为 止 。 其 他 成 核 . 沉 积 等 与 其 类 似 ,不 再 描述 。 

至 于 各 种 事件 的 后 果 处 理 , 则 各 有 不 同 。 在 一 般 的 基于 事件 驱动 的 MC 方法 
当中 ,不 论 是 哪 种 方法 ,一 旦 选 定 了 凝 并 对 , 则 其 中 的 一 颗 颗 粒 的 尺度 为 两 颗 颗 粒 
尺度 之 和 ,另外 一 颗 颗 粒 被 抛弃 。 在 一 次 凝 并 事件 之 后 ,颗粒 总 数目 将 减 1, MC 
方法 的 计算 精度 将 降低 ,这 时 颗粒 总 凝 并 核 之 和 W RI max (a; ) 等 必须 重新 计算 
对 于 有 着 个子 颗粒 的 破碎 事件 , 则 发 生 破 碎 的 那 颗 母 颗粒 被 其 中 一 颗 子 颗粒 取 
代 , 并 新 产生 (0 一 1) 个 颗粒 来 逐一 代表 其 他 子 颗粒 。 一 次 破碎 事件 之 后 ,颗粒 总 数 
目 增加 (0 一 1) 个 ,MC 方法 的 计算 代价 将 增 大 ,此 时 max(S,) 等 需要 重新 计算 
他 冷凝 /蒸发 .成 核 ,沉积 等 事件 的 后 果 处 理 与 此 类 似 。 

对 于 凝 并 事件 的 处 理 是 所 有 MC 方法 最 为 复杂 的 部 分 ,也 最 消耗 CPU 时 间 
和 计算 机 内 存 。Kruis 等 中 发 展 了 一 种 基于 事件 驱动 MC 方法、 采用 倒数 法 的 快 
速 DSMC 方 法 ,可 以 在 一 定 程度 上 提高 MC 方法 的 计算 效率 ,该 方法 新 颖 之 处 在 
于 通过 临时 保存 每 颗 颗粒 可 能 的 凝 并 核 总 和 CT; = 95, Bs 来 减少 内 存 消耗 和 
节省 CPU 时 间 。 当 凝 并 事件 发 生 之 后 ,考虑 到 发 生 凝 并 事件 的 两 颖 颗粒 属性 的 变 
化 ,更 新 所 有 的 CT ,从 而 避免 时 间 步 长 计算 时 的 双重 循环 和 存储 所 有 的 Bj (i,j 二 1， 
和 N,)。 其 他 MC 方法 同样 可 以 借鉴 此 种 思想 ,当然 程序 的 复杂 性 将 大 大 提高 。 

在 基于 事件 驱动 的 MC 中 ,选择 事件 类 型 .实现 事件 和 处 理事 件 后 果 、 计 算 静 
止 时 间 等 步骤 不 断 循环 进 行 ,直到 累积 的 时 间 超 过 了 指定 的 时 间 长 度 。 

一 般 的 基于 事件 驱动 的 MC 方法 由 于 无 法 保持 计算 区 域内 颗粒 数目 而 无 法 
保持 恒定 的 计算 精度 。 当 采用 接受 -拒绝 法 时 ,Garciac 站 的 理论 分 析 和 Kruis 
的 数值 实验 都 表明 其 存在 较 明显 的 数值 误差 , 且 对 于 颗粒 粒 径 范围 分 布 较 宽 时 , 随 
机 选 定 的 颗粒 对 拒绝 发 生 凝 并 事件 的 概率 很 高 ,导致 该 方法 计算 效率 并 不 太 高 。 
而 当 采 用 倒数 法 时 ,必须 在 每 一 次 凝 并 事件 之 后 都 计算 颗粒 总 凝 并 核 之 和 W: ,这 
将 耗费 极 大 的 计算 代价 和 计算 机 内 存 。 

概括 起 来 ,事件 驱动 MC 方法 则 依照 动力 学 事件 发 生 速 率 依次 处 理 每 一 个 事 
件 , 能 够 精确 描述 离散 系统 的 动力 学 演变 过 程 ,也 具有 较 高 的 计算 效率 ,但 是 ,如 果 
事件 驱动 MC 需要 与 基于 时 间 驱 动 模式 的 两 相 满 流 模型 看 合 起 来 , 则 算法 相对 来 
说 较为 复杂 , 且 需 要 采用 某 些 假设 而 引入 算法 误差 。 


3.4.3 常 体积 法 


如 果 依 据 颗粒 演变 过 程 中 所 跟踪 的 模拟 颗粒 数目 和 计算 区 域 体 积 是 否 发 生变 
化 而 划分 ,MC 方法 也 可 以 分 为 两 大 类 :一 类 是 最 常见 的 常 体积 法 , 即 计算 区 域 在 
计算 过 程 中 保持 不 变 ;另外 一 类 为 常数 目 法 , 即 保持 计算 区 域内 模拟 颗粒 数目 不 
变 。 两 类 方法 可 以 形象 地 通过 图 3. 2 来 理解 。 由 于 凝 并 、 成 核 \ 沉 积 等 事件 的 发 
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生 , 常 体积 法 总 计算 区 域内 实际 颗粒 总 数目 N 可 能 会 发 生 改变 ,如 果 颗 粒 由 于 凝 
并 .沉积 等 而 使 数目 N 减少 ,由 于 MC 方法 的 计算 精度 与 VN 成 反比 , 则 会 降低 计 
算 精 度 ; 如 果 由 于 成 核 ,破碎 等 事件 使 得 计算 区 域内 颗粒 数目 增加 ,由 于 MC 方法 
的 计算 代价 与 N 成 正比 或 N* 成 正比 ( 当 涉 及 凝 并 事件 时 ), 则 计算 代价 将 增 大 。 
所 以 常 体积 法 存在 计算 精度 和 计算 代价 无 法 协调 的 矛盾 。 前 面 描述 的 基于 事件 驱 
动 的 MC 方法 "9 为 常 体积 法 ,而 前 面 描述 的 基于 时 间 驱 动 的 MC 方法 "J 则 为 非 
连续 型 常 体积 法 。 
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图 3.2 常数 目 法 和 常 体积 法 的 示意 图 


常 体积 法 总 颗粒 的 取样 误差 的 量 级 为 OCN) JER N 为 随时 间 变 化 的 计 
算 区 域内 颗粒 总 数目 ,o 为 尺度 分 布 的 标准 偏差 。 相 对 误差 的 数学 期 望 值 为 


EQ» = (2 ND) = o( 48) = (e x (à (3. 62) 


对 于 纯 凝 并 工 况 ,第 & 个 凝 并 事件 之 后 ,相对 误差 可 估计 为 


a= (3) - (3)! = (起) 3) "S 


式 中 :vt > Voro SS SN AS E BEEZ E AVR RESTE Za BO SURGE 15] FRE o 

常 体积 法 在 计算 过 程 中 保持 计算 区 域 不 变 , 便 于 工程 应 用 和 科学 定量 分 析 , 但 
是 动力 学 事件 的 发 生 导致 计算 区 域 模拟 颗粒 数目 不 断 波动 ,可 能 超出 计算 能 力 , 也 
可 能 导致 计算 精度 的 下 降 , 故 常 体积 法 存在 计算 精度 和 计算 代价 无 法 协调 的 矛盾 。 


3.4.4 常数 目 法 


为 了 克服 常 体积 法 计算 精度 和 计算 代价 无 法 协调 的 矛盾 , Matsoukas 
等 n2.2%1 呈 提出 了 常数 目 法 , 它 基于 事件 驱动 ,并 且 随 着 颗粒 数目 的 变化 对 计算 区 
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域 的 体积 实时 作 相应 调整 ,以 此 保持 调整 后 的 计算 区 域内 颗粒 总 数目 不 变 , 如 图 
3.2 所 示 。 常 数目 法 能 够 保持 恒定 的 统计 精度 。 

常数 目 法 采用 基于 事件 驱动 MC 方法 中 的 接受 -拒绝 法 来 实现 事件 。 依 据 事 
件 的 发 生 概率 来 判断 可 能 发 生 的 事件 类 型 。 静 止 时 间 的 计算 如 下 520 : 

re Ck 

二 二 = so et = sts i (3. 64) 

常数 目 法 不 同 于 普通 基于 事件 驱动 MC 的 最 大 不 同 点 在 于 静止 时 间 的 计算 
和 对 事件 后 果 的 处 理 。 依 据 各 种 事件 的 具体 后 果 , 常 数目 法 采用 相应 的 算法 来 调 
整 子 系统 的 体积 以 保证 新 的 子 系统 内 颗粒 数目 仍然 保持 初始 时 刻 的 值 ,这 个 过 程 
称 为 模拟 颗粒 数目 恢复 过 程 ,这 是 一 个 随机 过 程 。 当 某 个 事件 导致 子 系统 内 颗粒 
总 数目 减少 或 者 增多 时 ,随机 选 定 一 个 (或 几 个 ) 已 有 的 颗粒 ,通过 复制 或 者 抛弃 这 
些 颗 粒 来 恢复 子 系统 内 颗粒 总 数目 。 例 如 ,一 次 二 元 凝 并 事件 ( 设 发 生 凝 并 的 两 颗 
颗粒 为 A 和 B, 凝 并 之 后 形成 新 生 颗粒 C) 将 使 得 数目 恢复 之 前 的 子 系统 内 模拟 颗 
粒 数目 减 1, 此 时 把 颗粒 C 取代 颗粒 A 的 位 置 ,并 从 已 有 的 模拟 颗粒 数列 中 随机 选 
择 一 颗 颗 粒 D, 把 颗粒 D 取代 颗粒 B 的 位 置 ,这 相当 于 随机 复制 了 一 颗 颗 粒 ; 一 个 
二 元 破碎 事件 ( 设 发 生 破碎 的 颗粒 为 A, 两 颗 子 颗 粒 为 B 和 C) 将 使 得 数目 恢复 之 
前 的 子 系统 内 模拟 颗粒 数目 加 1 ,此 时 把 颗粒 B 取代 颗粒 A 的 位 置 ,并 从 已 有 的 模 
拟 颗粒 中 随机 选择 一 颗 颗 粒 D, 把 颗粒 C 取代 颗粒 D 的 位 置 ,这 相当 于 随机 抛弃 
了 一 颗 颗 粒 。 

Matsoukas 等 520 发展 了 两 种 途径 来 实现 常数 目 法 , 即 质量 法 (the mass meth- 
od) 和 数目 法 (the number method), 

1) 质量 法 

在 质量 法 进行 颗粒 数目 恢复 过 程 中 ,保持 事件 发 生 后 子 系统 内 颗粒 质量 浓度 
不 受 数目 恢复 动作 中 的 随机 选择 过 程 的 影响 。 注 意 到 颗粒 质量 浓度 为 


m=M (3.65) 


式 中 :V 为 子 系统 体积 ;M 为 子 系统 内 颗粒 总 质量 ,M= Num N 为 计算 区 域 系统 
颗粒 总 数目 ,ww 为 颗粒 平均 质量 。 
对 方程 (3. 65) 进 行 微分 ,得 到 
Am AM, _ AV; AM, AV; 
ma Ma Va Noa Via (3760) 
假如 在 第 个 事件 的 数目 恢复 过 程 中 ,随机 选择 的 颗粒 质量 为 ,该 事件 导 
致 计算 区 域内 颗粒 总 质量 的 变化 量 为 Su ,颗粒 数目 变化 为 = , 则 颗粒 数目 恢复 过 
程 之 后 计算 区 域内 颗粒 总 质量 变化 量 为 AM 一 80 一 zw 。 为 了 使 随机 增加 或 者 


At, 
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移 除 颗 粒 这 个 动作 ( 即 随机 选择 一 个 颗粒 质量 w ) 不 会 对 颗粒 质量 浓度 产生 影响 ， 
对 于 计算 的 体积 的 变化 量 , 必 须 有 


A zo 
V7 EE (3.67) 
此 时 ， 

Am _ dua 
mei Nvwaa (3.65) 

颗粒 质量 浓度 的 变化 量 Am 与 w 无 关 , 于 是 
m = ma + Am = ma (1+ gta) (3.69) 

oa 


由 于 第 个 事件 之 后 计算 区 域内 颗粒 平均 质量 ws 可 在 模拟 中 直接 统计 得 
到 ,于 是 个 事件 之 后 颗粒 数目 浓度 c4 王 m/vww.4 可 以 得 到 。 下 一 次 MC 循环 中 
的 静止 时 间 At+1 可 以 利用 依据 方程 (3. 64) 计 算得 到 。 

2) 数目 法 

数目 法 则 是 保持 事件 发 生 后 进行 的 颗粒 数目 恢复 过 程 中 保持 计算 区 域内 颗粒 
数目 浓度 不 受 数目 恢复 动作 中 的 随机 选择 过 程 影响 。 通 过 类 似 的 分 析 , 可 以 得 到 
& 个 事件 之 后 颗粒 的 数目 浓度 c TF 


e = te + Ace = (1+) (3. 70) 


第 “个 事件 之 后 子 系统 内 颗粒 平均 质量 www 可 在 模拟 中 直接 统计 得 到 ,于 是 
4 个 事件 之 后 颗粒 质量 浓度 mx 一 ctowsx, 从 而 可 以 进入 下 一 次 MC 循环 。 当 前 这 
次 MC 循环 的 时 间 步 长 的 计算 是 依据 事件 发 生 之 前 的 颗粒 数目 浓度 cf_; 等 属性 估 
计 得 到 的 。 

对 于 一 个 同时 发 生 凝 并 和 破碎 事件 的 工 况 ,Matsoukas 等 2 的 数值 模拟 结果 
表明 , 相 比 于 数目 法 ,质量 法 中 的 颗粒 平均 质量 vw 要 更 稳定 一 些 。vwwns 的 脉动 
是 由 于 颗粒 数目 恢复 过 程 中 的 随机 行为 所 引起 的 ,数目 法 对 上 一 个 时 间 片 断 中 所 
选择 的 事件 类 型 非常 敏感 ,如 果 上 一 次 选择 的 是 凝 并 事件 , 则 下 一 个 时 间 片 断 中 先 
择 凝 并 的 概率 要 低 一 些 ,对 于 破碎 事件 也 是 一 样 。 质 量 法 则 对 子 系统 中 事件 所 导 
致 的 后 果 非 常 敏感 ,如 果 颗 粒 平均 尺度 增加 , 则 下 一 个 时 间 片 断 中 凝 并 的 概率 就 要 
高 一 些 ,破碎 的 概率 要 低 一 些 ,这 样 可 以 自动 快速 地 调整 we 的 脉动 。 

对 于 纯 凝 并 工 况 ,Matsoukas 等 52 通过 数值 模拟 分 析 了 常数 目 法 的 误差 。 对 
于 不 同 的 凝 并 核 ( 常 数 核 和 布朗 凝 并 核 ) ,相对 误差 o 服从 如 下 经 验 公式 ， 


i (3.71) 
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相 比 较 于 常 体积 法 的 相对 误差 6 二 (1/ NO Cou / 0,5017 ,常数 目 法 显然 要 
小 得 多 ,特别 是 当 凝 并 事件 发 生 次 数 较 多 时 。 

Liffmanm 的 基于 时 间 驱 动 的 MC 方法 可 归纳 为 非 连续 型 常数 目 法 ,因为 它 
只 有 当 子 系统 内 颗粒 数目 下 降 一 半 时 才 恢复 颗粒 数目 ; Kruis 407 和 Maisels 
等 9 站 也 借鉴 Liffman 的 颗粒 数目 恢复 办 法 号 ,发展 了 阶梯 式 常 体积 法 ,也 可 归纳 
为 非 连续 型 常数 目 法 ;而 Matsoukas 的 常数 目 法 2"'* 汪 则 是 连续 型 常数 目 法 , 它 
实时 地 恢复 子 系统 内 颗粒 数目 。 两 类 方法 都 以 收缩 或 者 扩展 子 系统 的 体积 来 实现 
颗粒 数目 恢复 的 目的 ,这 对 于 工程 应 用 和 科学 定量 分 析 会 带 来 一 定 的 麻烦 。 

总 之 ,常数 目 法 以 缩放 计算 区 域 为 代价 来 保证 当前 计算 区 域内 模拟 颗粒 数目 
始终 不 变 , 虽 然 能 保持 稳定 的 计算 精度 和 计算 代价 ,但 由 于 计算 区 域 的 不 断 变化 而 
难以 工程 实际 应 用 、 难 于 考虑 边界 条 件 和 颗粒 尺度 分 布 的 空间 扩散 等 ,扩展 性 和 实 
用 性 都 较 差 。 


3.4.5 强 核 函 数 法 


以 上 介绍 的 几 类 MC 方法 的 一 个 主要 缺点 在 于 当 模拟 颗粒 数目 较 大 时 计算 
代价 过 大 ,这 是 因为 处 理 凝 并 等 双 颗 粒 事件 时 需要 对 模拟 颗粒 群 进 行 二 重 遍历 , 故 
计算 代价 达到 了 ON’), N 为 模拟 颗粒 数目 。 但 是 ,对 于 MC 方法 这 种 随机 算法 
而 言 ,减少 模拟 颗粒 数目 将 导致 较 大 的 统计 噪声 ,所 以 必须 从 算法 本 身 而 非 模拟 颗 
粒 数目 方面 人 手 来 解决 MC 方法 计算 代价 加 大 的 问题 。 可 行 的 解决 办 法 包括 采 
用 并 行 计算 、 采 用 临时 数组 或 表格 存储 相关 当地 当时 的 凝 并 系数 "1 改进 随机 
颗粒 系统 (stochastic particle system) 的 模拟 颗粒 加 权 策 略 09 ,改进 算法 本 身 以 使 
得 较 少 的 模拟 颗粒 数目 仍 能 得 到 较 小 的 统计 噪声 "站 改进 算法 本 身 以 避免 计 
算 凝 并 系数 时 的 二 重 遍 历 等 。 这 里 主要 介绍 一 种 强 核 (majorant kernal) 方 法 , 它 
通过 引信 强 核 函 数 和 虚拟 步 进 来 避免 对 模拟 颗粒 群 的 二 重 遍 历 , 可 以 大 大 地 减少 
计算 代价 。 

Eibeck 和 Wagner 5 首先 发 展 了 这 种 基于 事件 驱动 .采用 接受 拒绝 法 的 高 
效 MC 方法 ,并 给 出 了 这 种 方法 严格 的 数学 证 明 ;而 Kraft 及 其 合作 者 0 外 对 这 种 
方法 进行 了 进一步 的 发 展 和 应 用 。 下 面 介绍 这 种 方法 的 基本 思路 。 

这 种 方法 仍然 把 离散 系统 的 动力 学 演变 过 程 视 为 一 个 标准 的 Markov 过 程 ， 
即将 来 某 一 时 刻 的 状态 仅仅 取决 于 当前 时 刻 的 状态 ,而 与 历史 信息 无 关 。 这 个 方 
法 的 特点 在 于 采用 一 个 所 谓 的 “ 带 虚 拟 步 进 的 Markov 过 程 ”(a Markov process 
with fictitious jumps) 来 描述 离散 系统 动力 学 演变 过 程 ,其 关键 在 于 构建 所 谓 的 强 
核 函 数 (majorant kernaD 。 以 凝 并 事件 为 例 , 强 核 函 数 BCu,v) 必 须 满 足 如 下 几 个 
条 件 : 

D 强 凝 并 核 函 数 必须 大 于 等 于 正常 的 凝 并 核 , 即 Bu,v) 宇 BCu,v)。 
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(2) 引入 强 凝 并 核 函 数 之 后 ,计算 凝 并 事件 的 速率 Re 耗费 的 计算 代价 必须 
较 小 。 

(3) puso) /Blusv) 应 该 尽 可 能 接近 1 以 使 得 接受 一 个 凝 并 事件 的 概率 较 大 。 

Fibeck 和 Wagner 等 针对 自由 分 子 区 布朗 凝 并 核发 展 了 线性 强 核 函数 ， 
该 强 核 函 数 不 适 合 非 球形 颗粒 的 凝 并 描述 ,而 Goodson #0 Kraft? xt — JP $b tN 
规则 颗粒 自由 分 子 区 布朗 凝 并 核发 展 了 新 的 强 核 函数 ,如 下 : 


1/6 1/2 
Becuo) = (E) (PT) geo pmo + muon + imu 


Pp 
(3. 72) 

Goodson 和 Kraft” m ERRA FRAPPR TUO Az TEE T ABN R A RUPES TE ED 
程 如 下 :首先 依据 强 核 函 数 计算 各 动力 学 事件 的 速率 , 强 核 方 法 一 般 仅仅 针对 凝 并 
等 双 颗 粒 事件 有 所 不 同 ,此 时 根据 强 凝 并 核 来 计算 凝 并 速率 ,对 于 其 他 单 颗粒 事件 
和 零 颗 粒 事件 可 以 采用 传统 的 事件 驱动 方法 来 计算 事件 速率 ;然后 依据 事件 速率 
来 计算 两 次 事件 之 间 的 等 待 时 间 和 选择 将 要 发 生 的 动力 学 事件 ,如 果 发 生 其 他 单 
颗粒 或 零 颗粒 事件 ,处 理 方法 与 事件 驱动 MC 方法 相同 ,如 果 发 生 的 事件 为 凝 并 
事件 , 则 首先 依据 强 凝 并 核 函 数 选择 两 颗 模拟 颗粒 i 和 j ,然后 ,如果 随 机 数 r< 
Bi/B,;， 则 认为 模拟 颗粒 i 和 j 的 凝 并 事件 发 生 , 按 照 普 通 MC 的 方法 处 理 凝 并 后 
果 , 否 则 ,认为 没有 真实 的 凝 并 事件 发 生 , 此 时 时 间 步 长 仍然 前 进而 没有 任何 事件 
发 生 , 即 存在 空 事件 , 这 种 时 间 步 进 称 为 虚拟 步 进 (fictitious jumps) 。 

Goodson 和 Kraftt55 的 数值 模拟 结果 表明 这 种 方法 的 计算 代价 仅 为 O(N)， 
相 比较 于 普通 MC 方法 的 OCN? ) 计 算 代价 ,这 无 疑 是 一 个 飞跃 。 然 而 ,这 种 虚拟 
步 进 带 来 的 计算 代价 节省 是 以 计算 精度 的 降低 为 代价 的 ,而 且 , 并 非 所 有 的 凝 并 核 
均 能 找到 对 应 的 强 核 函数 ,比如 ,对 于 连续 区 和 滑 流 区 布朗 凝 并 核 就 找 不 到 合适 的 
强 核 函 数 ,而 且 对 于 过 渡 区 布朗 凝 并 核 ,需要 采取 调和 平均 等 手段 来 处 理 强 核 函 
mo 


3.4.6 质量 流量 法 


以 上 时 间 驱 动 MC 方法 .事件 驱动 MC 方法 、 常 体积 法 、 常 数 日 法 , 强 核 函 数 
法 等 均 可 以 称 为 直接 法 (direct simulation algorithm, DSA) , 即 实际 颗粒 群 被 若干 
颗 加 权 模 拟 颗 粒 所 代表 ,离散 系统 的 动力 学 演变 过 程 通过 随机 颗粒 系统 (stochas- 
tic particle system) 来 量化 ,采用 尺度 为 v 的 随机 颗粒 (或 模拟 颗粒 ) 来 近似 那些 尺 
度 同 样 为 v 的 实际 颗粒 ,这 实际 上 是 经 典 的 直接 模拟 Monte Carlo(DSMC) 的 经 典 
处 理 方法 。 此 时 每 颗 模拟 颗粒 均 具 有 一 个 数目 权 值 ,其 权 值 的 大 小 即 为 所 代表 的 
实际 颗粒 团 的 数目 。 

而 另外 一 种 MC 方法 称 为 质量 流量 法 (mass flow algorithm, MFA) , 它 仍然 基 
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于 随机 颗粒 系统 ,仍然 采用 随机 颗粒 或 模拟 颗粒 来 代表 数目 大 得 多 的 实际 颗粒 团 ， 
随机 颗粒 尺度 与 所 代表 的 时 机 颗粒 团 尺度 相同 或 相近 ,但 是 ,MFA 中 每 颗 模 拟 颗 
粒 并 非 像 DSA 中 那样 代表 尺度 相同 或 相近 的 实际 颗粒 团 的 数目 浓度 ,而 是 代表 那 
些 尺度 相同 或 相近 的 实际 颗粒 团 的 质量 浓度 。 

在 质量 流量 法 中 ,引入 颗粒 质量 密度 函数 mx 一 wn(v,t) ,代表 单位 体积 内 尺度 
为 v( 或 质量 为 v) 的 颗粒 的 质量 浓度 ,此 时 仅仅 考虑 凝 并 的 PBE 可 以 改写 为 


dmv.) | £99, onc us Ddu mp | EEP mudu 
dr u < u 


(3.73) 


质量 流量 法 就 是 对 该 方程 进行 随机 求解 ,可 以 分 别 基于 事件 驱动 MC 方 
150990 308) 8] 3] MC 方法 Cs9 来 构建 质量 流量 法 ,与 以 上 描述 的 直接 模拟 算法 
的 事件 驱动 MC 方法 和 时 间 驱 动 MC 方法 类 似 , 有 兴趣 的 读者 可 以 参照 相关 文 
献 。 另 外 , 强 核 函 数 的 概念 同样 可 以 引信 到 质量 流量 法 中 2229 。 

质量 流量 法 的 一 个 鲜明 特点 是 能 够 始终 保持 模拟 过 程 中 模拟 颗粒 数目 恒定 ， 
从 而 具有 稳定 的 计算 代价 和 计算 精度 。Eibeck 和 Wagner "针对 理论 凝 并 核 工 
况 检验 了 质量 流量 法 和 直接 模拟 方法 的 性 能 ,发 现 对 于 纯 凝 并 工 况 而 言 ,质量 流量 
法 效率 更 高 , 且 随 机 算法 的 收敛 性 更 好 。Goodson 和 Kraft 进一步 针对 液 液 茜 
取 过 程 中 的 破碎 和 凝 并 工 况 对 质量 流量 法 和 直接 模拟 方法 进行 了 比较 ,发 现 质量 
流量 法 无 法 准确 地 预测 颗粒 尺度 分 布 函数 的 零 阶 矩 ( 即 颗粒 数目 浓度 ) 的 时 间 演 
变 ,主要 是 因为 大 量 的 小 颗粒 出 现 导 致 颗粒 数目 浓度 的 较 大 脉动 ;而 对 于 大 于 1 的 
高 阶 矩 ,质量 流量 法 的 计算 代价 更 小 ,脉动 更 小 。 


3.4.7 Monte Carlo 方法 小 结 


依据 时 间 步 长 的 计算 方案 可 把 MC 方法 分 为 两 类 。 基 于 时 间 了 驱动 的 MC 方 
法 认为 在 恰当 的 时 间 步 长 内 各 种 动力 学 事件 解 耦 而 互相 独立 的 ,这 直接 导致 其 计 
算 效 率 和 计算 精度 降低 ,但 由 于 几乎 所 有 的 两 相 满 流 模型 的 数值 求解 均 是 基于 时 
间 驱 动 的 模式 ,所 以 它 存在 考虑 颗粒 尺度 分 布 空间 扩散 以 及 颗粒 拉 格 朗 日 轨迹 跟 
踪 的 友好 扩展 性 。 基 于 事件 驱动 的 MC 方法 能 精确 地 描述 动力 学 演变 过 程 ,但 与 
两 相应 流 模型 数值 方法 的 时 间 驱 动 模式 之 间 的 代沟 大 大 削弱 了 其 扩展 性 。 

依据 颗粒 演变 过 程 中 模拟 颗粒 数目 和 计算 区 域 是 否 发 生变 化 而 划分 ,MC 方 
法 也 可 以 分 为 常 体积 法 和 常数 目 法 。 常 体积 法 便于 工程 应 用 和 科学 定量 分 析 , 具 
有 引入 网 格 划分 等 技术 的 友好 扩展 性 ,无 法 保持 稳定 的 统计 精度 ,甚至 会 导致 模拟 
颗粒 的 规模 超出 计算 机 所 能 承受 的 范围 (如 成 核 . 破 碎 等 使 得 模拟 颗粒 数目 急剧 增 
加 ?或 模拟 无 法 进行 (如 凝 并 ,沉积 等 导致 计算 区 域内 模拟 颗粒 总 数目 减少 到 1)。 
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常数 目 法 根据 发 生 的 事件 类 型 对 计算 区 域 收 缩 或 扩展 来 保证 计算 区 域内 模拟 颗粒 
总 数目 不 变 , 能 保持 稳定 的 计算 精度 ,但 由 于 计算 区 域 的 不 断 变化 而 难于 考虑 边界 
条 件 和 颗粒 尺度 分 布 的 空间 扩散 等 。 

普通 MC 方法 均 依据 动力 学 事件 的 实际 速率 来 驱动 程序 的 进行 ,而 强 核 函数 
法 则 引入 虚拟 步 进来 加 速 MC 方法 , 它 最 大 的 特点 是 可 望 实现 计算 代价 仅 随 模拟 
颗粒 数目 线性 增长 (对 于 凝 并 工 况 时 ) ,缺点 是 计算 精度 有 所 损失 , 且 并 非 所 有 凝 并 
工 况 都 能 找到 合适 的 强 核 函 数 。 

实际 上 目前 发 表 的 MC 方法 大 都 同时 具有 以 上 的 几 个 特征 。 如 Garcia 40 
发 展 的 MC 方法 为 事件 驱动 MC 方法 和 常 体积 法 ,Liffmanc 发 展 的 MC 方法 为 
时 间 驱 动 MC 方法 和 (阶梯 式 ) 常 体积 法 , Maisels 等 29 发 展 的 MC 方法 为 事件 
驱动 MC 方法 和 (阶梯 式 ) 常 体积 法 ,Matsoukas 等 "2 发 展 的 MC 方法 属于 事件 驱 
动 MC 方法 和 常数 目 法 ,Eibeck 和 Wagner! 发展 的 强 核 函 数 法 属于 事件 驱动 
MC 方法 和 常 体积 法 。 

以 上 MC 方法 均 直 接 跟踪 离散 的 模拟 颗粒 ,描述 不 同 尺度 颗粒 的 动力 学 演变 
过 程 ,实际 上 属于 直接 法 (DSA)。 需 要 强调 的 一 点 是 , 当 模拟 的 整体 系统 内 实际 晒 
粒 数 目 超过 10" 时 ,由 于 计算 机 内 存 和 CPU 的 限制 ,目前 流行 的 MC 方法 均 从 整 
体系 统 中 取样 一 个 含有 10: 一 10" 个 实际 颗粒 的 “ 子 系统 ”"9 ,基于 颗粒 场 空 间 各 
向 同性 的 假设 ,应 用 周期 性 边界 条 件 , 认 为 子 系统 内 颗粒 尺度 分 布 演变 过 程 可 以 代 
表 整 体系 统 内 尺度 分 布 的 演变 过 程 。 子 系统 的 引入 使 得 这 些 MC 方法 难以 在 多 
维 空间 系统 中 描述 颗粒 尺度 分 布 的 空间 扩散 等 。 

另外 一 大 类 不 同 于 直接 法 的 MC 方法 是 质量 流量 法 , 它 跟 踪 的 是 离散 的 颗粒 
类 ,描述 不 同 颗粒 类 的 质量 浓度 的 演变 过 程 , 它 具 有 稳定 的 计算 精度 和 计算 代价 ， 
但 是 难以 较 高 精度 预测 颗粒 数目 浓度 的 时 间 演 变 。 


3.5 小 结 


颖 粒 群 平衡 方程 (PBE) 一 一 或 称 为 通用 动力 学 方程 (GDE) 一 一 基于 欧 拉 坐标 
体系 ,从 数学 上 建立 了 颗粒 尺度 分 布 函数 在 各 种 动力 学 事件 控制 下 的 守恒 准则 。 
但 是 由 于 方程 本 身 的 部 分 积分 微分 特性 、 由 于 所 研究 的 颗粒 群 的 多 分 散 性 和 多 维 、 
多 变量 特性 、 由 于 所 研究 的 离散 系统 的 动力 学 事件 的 非 线 性 核 模型 的 复杂 性 等 ,一 
般 的 数值 方法 难以 求解 PBE。 总 的 说 来 ,颗粒 群 模拟 的 数值 方法 可 以 分 为 几 大 
类 。 如 果 从 算法 对 颗粒 尺度 谱 的 分 辩 率 进行 分 类 ,可 以 分 为 多 模 态 模型 (multi- 
modal models) 和 尺度 分 辩 模 型 (size-resolved models) ,前 者 需要 预先 假设 颗粒 尺 
度 分 布 函数 的 具体 形式 ,如 矩 方法 ,后 者 则 把 颗粒 尺度 谱 进 行 离散 ,在 针对 离散 的 
颗粒 或 颗粒 类 进行 描述 ,如 分 区 法 和 Monte Carlo 方法 等 ;如 果 按 照 数值 方法 的 所 


3 MBF Rin MG +93 + 


基于 坐标 系统 的 不 同 ,可 以 分 为 基于 欧 拉 坐 标的 数值 方法 和 基于 拉 格 朗 日 坐标 的 
数值 方法 ,前 者 基于 固定 的 坐标 系 对 离散 的 颗粒 群 或 颗粒 群 的 统 观 变量 (如 颗粒 尺 
度 分 布 函数 的 各 阶 和 矩 等 ) 进 行 描述 ,如 矩 方法 、 分 区 法 等 ,后 者 基于 运动 的 坐标 系统 
直接 对 离散 颗粒 进行 跟踪 ,如 Monte Carlo 方法 等 ;如 果 依据 数值 方法 的 理论 基础 
划分 ,可 以 分 为 确定 性 方法 和 随机 性 方法 ,前 者 针对 显 式 的 颗粒 群 平衡 方程 或 其 变 
种 (如 和 矩 方 程 ) 进 行 直接 求解 ,如 和 矩 方法 ,分 区 法 等 ,后 者 则 以 所 描述 的 离散 系统 的 
物理 模型 为 基础 ,间接 求解 颗粒 群 平衡 方程 ,数值 方法 本 身 与 欧 拉 形式 的 颗粒 群 平 
衡 方 程 具有 同样 的 假设 , 且 统 计 上 两 者 趋 于 一 致 ,并 采用 随机 过 程 来 描述 事件 的 发 
生 , 如 Monte Carlo 方法 等 ;如 果 依 据 数值 方法 时 间 步 进 方式 的 不 同 , 可 以 分 为 时 
间 驱 动 数值 方法 和 事件 驱动 数值 方法 ,前 者 在 运算 之 前 事先 把 时 间 窗 口 进 行 离散 ， 
然后 按照 预先 设 定 的 时 间 步 长 跟踪 离散 颗粒 群 (如 时 间 驱 动 MC 方法) 或 对 控制 
离散 颗粒 群 动力 学 演变 过 程 的 微分 方程 组 进行 离散 、 和 迭代 等 (如 矩 方法 、 分 区 法 
等 ), 后 者 则 认为 离散 系统 的 演变 过 程 是 由 一 个 接 一 个 串 行 的 动力 学 事件 组 成 ,每 
两 个 事件 之 间 存 在 于 一 个 静止 时 间 , 此 时 时 间 指 针 前 进 的 步伐 是 由 一 个 一 个 串 行 
的 事件 所 驱动 的 ,如 事件 驱动 MC 方法 。 

目前 颗粒 群 平衡 模拟 的 主流 数值 方法 主要 包括 和 矩 方法 .分 区 法 和 Monte 
Carlo 方法 。 通 常 来 说 , 矩 方法 计算 量 最 小 ,算法 相对 简单 ,但 是 它 以 颗粒 尺度 分 
布 函数 的 低 阶 矩 为 求解 目标 ,无 法 得 到 离散 颗粒 群 的 细节 信息 , 且 利用 这 些 低 阶 矩 
重建 颗粒 尺度 分 布 函 数 存在 诸多 困难 ;分 区 法 计算 量 较 小 ,计算 精度 较 高 ,能 够 协 
调 计算 代价 和 计算 精度 ,但 一 方面 存在 离散 误差 ,一 方面 难以 求解 多 变量 颗粒 群 平 
fii; FE; Monte Carlo 方法 的 计算 代价 较 大 ,存在 统计 噪声 ,但 是 其 优点 在 于 算法 
简单 ,容易 处 理 多 变量 工 况 , 可 以 得 到 离散 颗粒 群 动力 学 演变 过 程 的 细节 信息 , 且 
其 离散 本 质 与 离散 系统 本 身 的 离散 本 质 (离散 颗粒 群 和 离散 的 动力 学 事件 ) 相 容 。 

综合 起 来 ,以 上 描述 的 数值 方法 各 有 其 优 缺 点 ,也 各 有 其 生长 的 土壤 ,对 这 些 
方法 做 出 一 个 谁 优 谁 劣 的 评价 是 不 合适 的 ,也 没有 哪 种 方法 能 够 一 枝 独 秀 而 完全 
排斥 其 他 方法 。 本 书 主要 关注 Monte Carlo 方法 ,同时 也 对 较 流行 的 矩 方法 和 分 
区 法 进行 介绍 。 研 究 者 需要 根据 各 自 的 需求 ,选择 适当 的 数值 方法 。 


参考 文献 


[1] Swift D L.Friedlander S K. The coagulation of hydrosols by Brownian motion and laminar 
shear flow. Journal of Colloid and Interface Science, 1964,19(7): 621—647. 

[2] Hidy G M. On the theory of the coagulation of noninteracting particles in Brownian mo- 
tion. Journal of Colloid Science, 1965,20(2): 123—144. 

[3] Friedlander S K, Wang C S. The self-preserving particle size distribution for coagulation by 
Brownian motion. Journal of Colloid Science, 1966.22(2): 126—132. 


+94 离散 系统 动力 学 演变 过 程 的 颗粒 群 平衡 模拟 


[4] 


[5] 


[6] 


[17] 


18] 


[19] 


Hidy G M, Lilly D K. Solutions to the equations for the kinetics of coagulation. Journal of 
Colloid Science, 1965,20(8): 867—874. 
Vemury S,Kusters K A, Pratsinis S E. Time-lag for attainment of the self-preserving par- 
ticle size distribution by coagulation. Journal of Colloid and Interface Science, 1994, 165 
(D): 53—59. 
Park S H,Lee K W. Analytical solution to change in size distribution of polydisperse parti- 
cles in closed chamber due to diffusion and sedimentation. Atmospheric Environment, 
2002,36(35): 5459—5467. 
Seinfeld J H, Pandis S N. Atmospheric Chemistry and Physics. New York; Wiley-Inter- 
science, 1998, 
Barrett J C, Webb N A. A comparison of some approximate methods for solving the aerosol 
general dynamic equation. Journal of Aerosol Science, 1988,29(1-2): 31—39. 
Barrett J C,Jheeta J S. Improving the accuracy of the moments method for solving the 
aerosol general dynamic equation. Journal of Aerosol Science, 1996,27(8): 1135—1142, 
赵 海 波 , 郑 楚 光 , 徐 明 厚 .离散 系统 通用 动力 学 方程 求解 算法 的 研究 进展 .力学 进展 ， 
2006,36(1); 125—141. 
Lee K W,Lee Y J, Han DS. The log-normal size distribution theory for Brownian coagu- 
lation in the low Knudsen number regime, Journal of Colloid and Interface Science, 1997, 
188(2); 486—492. 
Williams M M R. Some exact and approximate solutions of the nonlinear Boltzmann equa- 
tion with applications to aerosol coagulation. Journal of Physics A: Mathematical and 
Theoretical, 1981,14(8); 2073—2089. 
Friedlander S K. Smoke, Dust and Haze; Fundamentals of Aerosol Behavior. New York: 
Wiley, 1997. 
Frenklach M, Harris S J. Aerosol dynamics modeling using the method of moments. 
Journal of Colloid and Interface Science, 1987118 (1): 252—261. 
Lee K W. Change of Particle size distribution during Brownian coagulation. Journal of 
Colloid and Interface Science, 1983,92(2) . 315—325. 
Park S H, Xiang R, Lee K W. Brownian coagulation of fractal agglomerates; Analytical 
solution using the log-Normal size distribution assumption. Journal of Colloid and Inter- 
face Science, 2000,231(1); 129—135. 
Park S H,W L K. Asymptotic particle size distributions attained during coagulation 
processes. Journal of Colloid and Interface Science, 2001,233(1): 117—123. 
Park S H, Lee K W, Otto E,et al. The log-normal size distribution theory of brownian 
aerosol coagulation for the entire particle size range. Part I; Analytical solution using the 
harmonic mean coagulation kernel. Journal of Aerosol Science, 1999,30(1); 3—16. 
Park S H,Lee K W. Change in particle size distribution of fractal agglomerates during 
Brownian coagulation in the free-molecule regime. Journal of Colloid and Interface Sci- 


3 ”颗粒 群 平 衡 模 拟 的 数值 方法 . 95. 


[20] 


[21] 


[22] 


[23] 


[24] 


25] 


[26 
C27, 


(28 
[29 


[30 


(31 


(32 


33, 


[34 


[35] 


ence, 2002,246(1); 85—91. 

Otto E, Fissan H, Park S H,et al. The log-normal size distribution theory of brownian 
aerosol coagulation for the entire particle size range. Part II; Analytical solution using 
Dahneke's coagulation kernel. Journal of Aerosol Science,1999,30(1) : 17—34. 

Kim D S.H P S, Song Y M,et al. Brownian coagulation of polydisperse aerosols in the 
transition regime, Journal of Aerosol Science, 2003,34(7) ; 859—868. 

Jung C H, Kim Y P,Lee K W. A moment model for simulating raindrop scavenging of 
aerosols. Journal of Aerosol Science, 2003,34(9) . 1217—1233. 

Jung C H,Kim Y P,Lee K W. Analytic solution for polydispersed aerosol dynamics by a 
wet removal process. Journal of Aerosol Science, 2002,33(5): 753—767. 

Park S H, Lee K W, Shimada M, et al. Alternative analytical solution to condensational 
growth of polydisperse aerosols in the continuum regime. Journal of Aerosol Science, 
2001,32(2); 187—197. 

Park S H,Lee K W,Shimada M,et al. Change in particle size distribution of aerosol un- 
dergoing condensational growth; Alternative analytical solution for the low Knudsen num- 
ber regime. Journal of Aerosol Science, 2002,33(9) ; 1297—1307. 

Kim S H, Park H S, Lee K W. Theoretical model of electrostatic precipitator performance 
for collecting polydisperse particles. Journal of Electrostatics,2001,50(3); 177—190. 
McGraw R. Description of aerosol dynamic by the quadrature method of moments, Aero- 
sol Science and Technology.1997,27(2): 255—265. 

Lanczos C. Applied Analysis. New York; Dover, 1988. 

Press W H, Teukolsky S A. Orthogonal polynomials and Gaussian quadrature with non- 
classical weight functions. Computers in Physics, 1990,4; 423—426. 

Fukuda H,Katuya M, Alt E O,et al. Gaussian quadrature rule for arbitrary weight func- 
tion and interval. Computer Physics Communications, 2005,167(2): 143—150. 
Milovanovic G V,Spalevic M M,Cvetkovic A S. Calculation of Gaussian-type quadratures 
with multiple nodes. Mathematical and Computer Modelling, 2004 ,39(2-3); 325—347. 
Su J,Gu Z, Li Y,et al. Solution of population balance equation using quadrature method of 
moments with an adjustable factor. Chemical Engineering Science, 2007 ,62(21): 5897— 
5911. 

Alopaeus V,Laakkonen M, Aittamaa J. Numerical solution of moment-transformed popu- 
lation balance equation with fixed quadrature points. Chemical Engineering Science, 2006, 
6115); 4919—4929. 

Upadhyay R R, Ezekoye O A. Treatment of size-dependent aerosol transport processes 
using quadrature based moment methods. Journal of Aerosol Science, 2006 ,37(7) : 799— 
819. 

Wang L-P, Xue Y.Grabowski W W. A bin integral method for solving the kinetic collec- 
tion equation, Journal of Computational Physics, 2007,226(1): 59—88. 


. 96» 离散 系统 动力 学 演变 过 程 的 颗粒 群 平 衡 模拟 


[36] 


(37] 


[38] 


[39] 


[40] 


[41] 


42] 


[43] 


[48] 


[49] 


[50] 


[51] 


Barrett J C, Webb N A. A comparison of some approximate methods for solving the aero- 
sol general dynamic equation. Journal of Aerosol Science, 1998,29(1-2); 31—39. 
Marchisio D L, Pikturna J T. Fox R O,et al. Quadrature method of moments for popula- 
tion balance equations, AIChE Journal, 2003,49(5); 1266—1276. 

Marchisio D L, Vigil R D, Fox R O. Quadrature method of moments for aggregation 
breakage processes. Journal of Colloid and Interface Science, 2003,258(2); 322—334. 
Diemer R B, Ehrman S H. Pipeline agglomerator design as a model test case. Powder 
Technology, 2005, 156(2-3): 129—145. 

Upadhyay R R, Ezekoye O A. Evaluation ofthe 1-point quadrature approximation in 
QMOM for combined aerosol growth laws. Journal of Aerosol Science, 2003. 34 (12): 
1665—1683. 

Motz S, Mannal S,Gilles E D. Integral approximation-an approach to reduced models for 
particulate processes. Chemical Engineering Science, 2004,59(5): 987—1000. 

Grosch R, Briesen H, Marquardt W, et al, Generalization and Numerical Investigation of 
QMOM, AIChE Journal, 2007,53(1); 207—227. 

Wright D,McGraw R, Rosner D E. Bivariate extension of the quadrature method of mo- 
ments for modeling simultaneous coagulation and sintering particle populations, Journal of 
Colloid and Interface Science, 2001,236(2); 242—251. 

Yu M, Lin J,Chan T. Numerical simulation of nanoparticle synthesis in diffusion flame 
reactor, Powder Technology. 2007, 180(1): 9—20. 

McGraw R, Wright D L. Chemically resolved aerosol dynamics for internal mixtures by 
the quadrature method of moments. Journal of Aerosol Science. 2003,34; 189—209. 
Yoon C, McGraw R. Representation of generally mixed multivariate aerosols by the quad- 
rature method of moments. I. Statistical foundation. Journal of Aerosol Science, 2004,35 
(5): 561—576. 

Yoon C. McGraw R. Representation of generally mixed multivariate aerosols by the quad- 
rature method of moments; IL Aerosol dynamics. Journal of Aerosol Science, 2004, 35 
(5): 577—598. 

Attarakih M M, Bart H J,Faqir N M. Numerical solution of the bivariate population bal- 
ance equation for the interacting hydrodynamics and mass transfer in liquid-liquid extrac- 
tion columns. Chemical Engineering Science,2006,61(1); 113—123. 

Wang L.Fox R O. Application of in situ adaptive tabulation to CFD simulation of nano- 
particle formation by reactive precipitation. Chemical Engineering Science, 2003,58(19) : 
4387—4401. 

Wang L, Vigil R D. Fox R O. CFD simulation of shear-induced aggregation and breakage 
in turbulent Taylor-Couette flow. Journal of Colloid and Interface Science, 2005,285(1) ; 
167—178. 

Wang L, Marchisio D L, Vigil R D, et al. CFD simulation of aggregation and breakage 


3 AREF RH ACIE Zr e 977 


[52] 


[54 


L56 


57 


[58] 
(59 
[60 
61] 


C62] 


[63] 


[64] 


[65] 


[66] 


(67 


processes in laminar Taylor-Couette flow. Journal of Colloid and Interface Science, 2005, 
282(2); 380—396. 

Upadhyay R R,Ezekoye O A. Smoke buildup and light scattering in a cylindrical cavity 
above a uniform flow. Journal of Aerosol Science,2005,36(4) ; 471—493. 

Prat O P, Ducoste J J. Modeling spatial distribution of floc size in turbulent processes 
using the quadrature method of moment and computational fluid dynamics, Chemical En 
gineering Science,2006,61(1); 75—86. 

Dorao C A, Jakobsen H A. Numerical calculation of the moments of the population bal- 
ance equation, Journal of Computational and Applied Mathematics, 2006,196(2); 619— 
633. 

Marchisio D L, Soos M, Sefcik J,et al. Role of turbulent shear rate distribution in aggre- 
gation and breakage processes, AIChE Journal,2006,52(1); 158—173. 

Gerber A G,Mousavi A. Application of quadrature method of moments to the polydisper- 
sed droplet spectrum in transonic steam flows with primary and secondary nucleation. 
Applied Mathematical Modelling, 2007 ,31(8); 1518—1533. 

Attarakih M M,Bart H J,Faqir N M. A hybrid scheme for the solution of the bivariate 
spatially distributed population balance equation. Chemical Engineering & Technology, 
2006,29(4); 435—441. 

Zucca A, Marchisio D L, Vanni M,et al. Validation of bivariate DQMOM for nanoparticle 
processes simulation, AIChE Journal, 2007 ,53(4) ; 918—931. 

Fox R O. Bivariate direct quadrature method of moments for coagulation and sintering of 
particle populations, Journal of Aerosol Science, 2006,37(11): 1562—1580. 

Marchisio D L, Fox R O. Solution of population balance equations using the direct quadra- 
ture method of moments. Journal of Aerosol Science, 2005,36(1): 43—73. 

Gavi E, Marchisio D L, Barresi A A. CFD modelling and scale-up of confined impinging 
jet reactors. Chemical Engineering Science, 2007 ,62( 8) :2228 — 2241. 

Zucca A, Marchisio D L, Barresi A A, et al. Implementation of the population balance 
equation in CFD codes for modelling soot formation in turbulent flames. Chemical Engi- 
neering Science, 2006,61: 87—95. 

Fox R O, Raman V. A multienvironment conditional probability density function model 
for turbulent reacting flows. Physics of Fluids, 2004,16(12); 4551—4565. 

Fan R, Marchisio D L,Fox R O. Application of the direct quadrature method of moments 
to polydisperse gas-solid fluidized beds. Powder Technology, 2004,139(1); 7—20. 
Wang L.Fox R O. Comparison of micromixing models for CFD simulation of nanoparticle 
formation, AIChE Journal, 2004,50(9) ; 2217—2232. 

Frenklach M. Method of moments with interpolative closure. Chemical Engineering Sci- 
ence,2002,57(12): 2229—2239. 

Kuwan K, Saito K. Modeling ferrocene reactions and iron nanoparticle formation; Appli- 


+ 98° 离散 系统 动力 学 演变 过 程 的 颗粒 群 平 衡 模拟 


[68] 


[69] 


[70] 


t] 


[72] 


[73] 


[74] 


[75] 


[76] 


[77] 


[78] 


C79] 


[80] 


[81] 


cation to CVD synthesis of carbon nanotubes. Proceedings of the Combustion Institute, 
2007,31(2); 1857—1864. 

Kazakov A,Frenklach M. Dynamic modeling of soot particle coagulation and aggregation: 
Implementation with the method of moments and application to high-pressure laminar 
premixed flames. Combustion and Flame, 1998,114(3-4): 484—501. 

El-Asrag H, Lu T, Law C K, et al. Simulation of soot formation in turbulent premixed 
flames. Combustion and Flame,2007,150(1-2): 108—126. 

Gelbard F, Tambour Y, Seinfeld J H. Sectional representations for simulating aerosol 
dynamics. Journal of Colloid and Interface Science, 1980,76(2): 541—556. 

Landgrebe J D, Pratsinis S E. A discrete-sectional model for particulate production by 
gas-phase chemical reaction and aerosol coagulation in the free-molecular regime. Journal 
of Colloid and Interface Science, 1990, 139(1); 63—86. 

Xiong Y,Pratsinis S E. Formation of agglomerate particles by coagulation and sintering. 
Part 1; A two-dimensional solution of the population balance equation. Journal of Aerosol 
Science, 1993,24(3) : 283—300. 

Xiong Y, Akhtar M K, Pratsinis S E. Formation of agglomerate particles by coagulation 
and sintering. Part 2: The evolution of the morphology of aerosol-made titania, silica and 
silica-doped titania powders. Journal of Aerosol Science, 1993,24(3); 301—313. 

Jeong J I, Choi M. A sectional method for the analysis of growth of polydisperse non- 
spherical particles undergoing coagulation and coalescence. Journal of Aerosol Science, 
2001,32(5): 565—582. 

Jeong J 1,Choi M. Analysis of non-spherical polydisperse particle growth in a two-dimen- 
sional tubular reactor. Journal of Aerosol Science, 2003,34(6); 713—732. 

Trautmann T, Wanner C. A fast and efficient modified sectional method for simulating 
multicomponent collisional kinetics. Atmospheric Environment, 1999, 33 (10); 1631— 
1640. 

Sun Z, Axelbaum R L, Chao B H. A multicomponent sectional model applied to flame 
synthesis of nanoparticles. Proceedings of the Combustion Institute, 2002,29(1): 1063— 
1069, 

Jackson G A. Using fractal scaling and two-dimensional particle size spectra to calculate 
coagulation rates for heterogeneous systems. Journal of Colloid and Interface Science, 
1998,202(1); 20—29, 

Li X Y,Zhang J J. Numerical simulation and experimental verification of particle coagula- 
tion dynamics for a pulsed input. Journal of Colloid and Interface Science, 2003, 262(1): 
149—161. 

Kremer D M, Davis R W, Moore E F,et al. A numerical investigation of aerosol dynamics 
in a wall-less reactor. Chemical Engineering Science, 2004,59(5): 1115—1130. 

Anidjar F, Tambour Y,Greenberg J B. Mass exchange between droplets during head-on 


3 ”颗粒 群 平衡 模拟 的 数值 方法 + 99 + 


[82] 


[83] 


[84] 


[85] 


[86] 


87] 


88] 


[89] 


[9o] 


[91] 


92 


[93- 


[94 


[95] 


[96] 


[97] 


collisions of multisize sprays. International Journal of Heat and Mass Transfer, 1995, 38 
(18); 3369—3383. 

Ginter D M, Loyalka S K. Apparent size-dependent growth in aggregating crystallizers. 
Chemical Engineering Science, 1996,51(14); 3685—3695. 

Chungsying L, Hungsung H. A sectional model to predict performance of a plate-wire 
electrostatic precipitator for collecting polydisperse particles. Journal of Aerosol Science, 
1998,29(3), 295—308. 

Kalani A,Christofides P D. Simulation, estimation and control of size distribution in aero- 
sol processes with simultaneous reaction, nucleation, condensation and coagulation, Com- 
puters & Chemical Engineering, 2002,26(7-8): 1153—1169. 

Muhlenweg H,Gutsch A, Schild A,et al. Process simulation of gas-to-particle synthesis 
via population balances; Investigation of three models, Chemical Engineering Science, 
2002,57(12); 2305—2322. 

Wu J J,Flagan R C. A discrete-sectional solution to the aerosol dynamic equation. Journal 
of Colloid and Interface Science, 1988,123(2); 339—352, 

Yu S, Kennedy 1 M. An approximate method to calculate the collision rate of a discrete- 
sectional model, Aerosol Science and Technology, 1997,27(2): 266—273. 

Yu S, Yoon Y, Muller-Roosen M, et al. Two-dimensional discrete-sectional model for met- 
al aerosol dynamics in a flame. Aerosol Science and technology, 1998,28(3) . 185—196. 
于 潮 源 , 昌 雪 峰 , 杨 龙 . 铬 在 氢 氧 扩散 火焰 中 燃烧 的 颗粒 行为 ， 工 程 热 物理 学 报 ,2002,23 
(supp. ): 221—224. 

FMR. ER. HTR-10 氨 气 流 中 石墨 颗粒 尺寸 的 估计 ， 核 动力 工程 ,2001,22(5): 
410 一 413 

Hounslow M J, Ryall R L, Marshall V R. A discretized population balance for nucleation, 
growth,and aggregation, AIChE Journal, 1988,34(11); 1821—1832. 

Lister J D, Smit D J, Hounslow M J. Adjustable discretized population balance for 
growth and aggregation. AIChE Journal,1995,41(3); 591—603. 

Kumar S, Ramkrishna D. On the solution of population balance equations by discretiza- 
tion. I; A fixed pivot technique. Chemical Engineering Science, 1996,51(8); 1311—1332. 
Kumar S, Ramkrishna D. On the solution of population balance equations by discretiza- 
tion. II; A moving pivot technique. Chemical Engineering Science, 1996, 51(8): 1333 一 
1342. 

Jacobson M Z, Turco R P, Jensen E J,et al. Modeling coagulation among particles of dif- 
ferent composition and size. Atmospheric Environment, 1994,28(7) : 1327—1338. 

Park S H, Rogak S N. A novel fixed-sectional model for the formation and growth of 
aerosol agglomerates. Journal of Aerosol Science, 2004,35(11); 1385—1404. 

Krallis A, Kiparissides C. Mathematical modeling of the bivariate molecular weight 
long chain branching distribution of highly branched polymers: A population balance 


* 100 * 离散 系统 动力 学 演变 过 程 的 颗粒 群 平衡 模拟 


[98] 


[99] 
[100] 


[101] 


[102] 


[103] 


[104] 


[105] 


[106] 


[107] 


[108] 


[109] 


[110] 


[111] 
[112] 


[113] 


[114] 


approach. Chemical Engineering Science, 2007 ,62(18-20) :5304—5311. 
Alexopoulos A H, Kiparissides C. Solution of the bivariate dynamic population balance 
equation in batch particulate systems; Combined aggregation and breakage. Chemical En- 
gineering Science, 2007 ,62(18-20) : 5048—5053. 
Tsantilis S, Kammler H K, Pratsinis S E. Population balance modeling of flame synthesis 
of titania nanoparticles, Chemical Engineering Science, 2002,57(12): 2139—2156. 
Spicer P T, Chaoul O, Tsantilis S,et al. Titania formation by TiCl gas phase oxidation, 
surface growth and coagulation. Journal of Aerosol Science,2002,33(1); 17—34. 
Wen J Z, Thomson M J, Park S H,et al. Study of soot growth in a plug flow reactor 
using a moving sectional model. Proceedings of the Combustion Institute, 2005, 30(1); 
1477—1484. 
Fernandez-Diaz J M, Muniz C G P, Brana M A R,et al. A modified semi-implicit method 
to obtain the evolution of an aerosol by coagulation. Atmospheric Environment, 2000,34 
(25); 4301—4314. 
Fernandez-Diaz J M, Rodriguez Brana M A, Arguelles Diaz K,et al. Integrators of sever- 
al orders in time to study the evolution of an aerosol by coagulation. Atmospheric Envi- 
ronment,2003,37(11) : 1521—1533. 
Fernandez-Diaz J M, Rodriguez Brana M A, Arguelles Diaz K, et al. Second and higher 
order semi-implicit methods to study the evolution of an aerosol by coagulation. Journal 
of Aerosol Science, 2000,31 (Supplement 1); 819—820. 
Sandu A. A newton-cotes quadrature approach for solving the aerosol coagulation equa- 
tion, Atmospheric Environment, 2002,36(3) : 583—589. 
Sandu A, Borden C. A framework for the numerical treatment of aerosol dynamics. 
Applied Numerical Mathematics, 2003,45(4): 475—497. 
Debry E, Sportisse B. Solving aerosol coagulation with size-binning methods. Applied 
Numerical Mathematics, 2007 .57(9); 1008—1020. 
Mitsakou C, Helmis C, Housiadas C. Eulerian modelling of lung deposition with section- 
al representation of aerosol dynamics. Journal of Aerosol Science, 2005,36(1): 75—94. 
Bird G A. Direct simulation and the Boltzmann equation. Physics of Fluids, 1970, 13 
(11); 2676—2681. 
Wagner W A. A convergence proof for Bird's direct simulation Monte Carlo method for 
the Boltzmann equation. Journal of Statistical Physics, 1992,66(3-4); 1011—1044. 
沈 青 . 稀薄 气体 动力 学 . 北京 : 国防 工业 出 版 社 ,2003. 
Fichthorn K A, Weinberg W H. Theoretical foundations of dynamical Monte Carlo simu- 
lations. Journal of Chemical Physics,1991,95 (2): 1090—1096. 
Tandon P, Rosner D E. Monte Carlo simulation of particle aggregation and simultaneous 
restructuring. Journal of Colloid and Interface Science, 1999,213(2): 273—286. 


Rosner D E, Yu S. MC simulation of aerosol aggregation and simultaneous spheroidiza- 


3 ”颗粒 群 平 衡 模拟 的 数值 方法 + 101+ 


[115] 


[116] 


[127] 


[128] 


[129] 


[130] 


[131] 


tion, AIChE Journal, 2001,47(3); 545—561. 

van Peborgh Gooch J R, Hounslow M J. Monte Carlo simulation of size-enlargement 
mechanisms in crystallization. AIChE Journal, 1996,42(7); 1864—1874. 

Efendiev Y,Zachariah M R. Hybrid Monte Carlo method for simulation of two-compo- 
nent aerosol coagulation and phase segregation. Journal of Colloid and Interface Science, 
2002,249(1): 30—43. 

Kruis F E, Maisels A, Fissan H. Direct simulation Monte Carlo method for particle coag- 
ulation and aggregation. AIChE Journal, 2000,46(9); 1735—1742. 

Garcia A L,van den Broek C, Aertsens M,et al. A Monte Carlo simulation of coagula- 
tion. Physica A: Statistical and Theoretical Physics, 1987,143(3); 535—546. 

Liffman K. A direct simulation Monte-Carlo method for cluster coagulation. Journal of 
Computational Physics, 1992,100(1); 116—127. 

Nanbu K. Direct simulation scheme derived from the Boltzmann equation. I; Monocom- 
ponent gases, Journal of the Physical Society of Japan, 1980,49(5) ; 2042—2049. 

Lin Y,Lee K,Matsoukas T. Solution of the population balance equation using constant- 
number Monte Carlo. Chemical Engineering Science. 2002.57(12) : 2241—2252. 

Shah B H, Ramkrishna D, Borwanker J D. Simulation of particulate systems using the 
concept of the interval of quiescence. AIChE Journal, 1977,23(6): 897—904. 

Bird G A, Molecular Gas Dyanmics. Oxford: Clarendon Press, 1976. 

Smith M, Matsoukas T. Constant-number Monte Carlo simulation of population bal- 
ances. Chemical Engineering Science, 1998.53(9): 1777—1786. 

Lee K, Matsoukas T. Simultaneous coagulation and break-up using constant-N Monte 
Carlo. Powder Technology,2000,110(1-2): 82—89. 

Maisels A, Kruis F E, Fissan H. Direct simulation Monte Carlo for simultaneous nuclea- 
tion, coagulation, and surface growth in dispersed systems. Chemical Engineering Sci 

ence, 2004,59(11); 2231—2239. 

Laurenzi I J, Bartels J D, Diamond S L. A general algorithm for exact simulation of mul- 
ticomponent aggregation processes. Journal of Computational Physics, 2002, 177 (2) : 
418—449. 

Vikhansky A, Kraft M. Conservative method for the reduction of the number of particles 
in the Monte Carlo simulation method for kinetic equations. Journal of Computational 
Physics, 2005, 203(2): 371—378. 

Rjasanow S, Schreiber T, Wagner W. Reduction of the number of particles in the sto- 
chastic weighted particle method for the Boltzmann equation. Journal of Computational 
Physics, 1998,145(1): 382—405. 

Eibeck A, Wagner W. Stochastic particle approximations for Smoluchowski’s coagulation 
equation. Annals of Applied Probability,2001,11(4); 1137—1165. 

Eibeck A, Wagner W. An efficient stochastic algorithm for studying coagulation dynam- 


+ 102 + 离散 系统 动力 学 演变 过 程 的 颗粒 群 平 衡 模拟 


[132] 
[133] 
[134] 
[135] 


[136] 


[137] 


ics and gelation phenomena. SIAM Journal on Scientific Computing, 2000 ,22(3): 802— 
821. 

Goodson M, Kraft M. An efficient stochastic algorithm for simulating nano-particle dy- 
namics. Journal of Computational Physics, 2002,183(1); 210—232. 

Patterson R I A, Singh J, Balthasar M, et al. Extending stochastic soot simulation to 
higher pressures. Combustion and Flame, 2006, 145(3): 638—642. 

Singh J, Patterson R, Balthasar M, et al. Modelling soot particle size distribution; Dy- 
namics of pressure regimes, Technical Report 25,c4e Preprint-Series Cambridge, 2004. 
Vikhansky A, Kraft M. Single-particle method for stochastic simulation of coagulation 
processes, Chemical Engineering Science, 2005,60(4); 963—967. 

Debry E, Sportisse B, Jourdain B. A stochastic approach for the numerical simulation of 
the general dynamics equation for aerosols. Journal of Computational Physics, 2003, 184 
(2); 649 一 669. 

Goodson M, Kraft M. Simulation of coalescence and breakage: An assessment of two 
stochastic methods suitable for simulating liquid-liquid extraction, Chemical Engineering 
Science, 2004 ,59(18): 3865—3881. 


4 ” 零 维 颗粒 群 平衡 模拟 的 Monte Carlo 方法 


第 3 章 已 经 提 到 ,颗粒 群 平衡 方程 (PBE) 的 确定 性 方法 存在 一 个 天 然 的 缺陷 ， 
即 它们 以 基于 欧 拉 坐标 体系 .连续 形式 的 PBE 为 直接 求解 对 象 ,其 数值 方法 的 连 
续 场 本 质 与 所 研究 系统 的 离散 场 本 质 存在 巨大 的 代沟 ,这 些 方法 为 了 破解 该 方程 
的 部 分 积分 微分 数值 求解 难点 ,往往 把 连续 型 的 PBE 转化 为 若干 普通 差分 方程 
组 ,导致 不 可 避免 的 离散 误差 ,也 难以 分 辩 离 散 系统 动力 学 演变 过 程 的 细节 信息 和 
颗粒 群 内 部 细节 信息 , 且 这 类 方法 普遍 存 在 数学 模型 复杂 的 缺点 。 

而 MC 方法 作为 一 种 基于 拉 格 朗 日 坐标 系统 的 算法 ,具有 天 生 的 离散 特性 ， 
正好 与 所 研究 系统 的 离散 本 质 ( 包 括 离散 的 颗粒 和 离散 的 动力 学 事件 等 ) 不 谋 而 
合 , 它 通过 直接 描述 离散 系统 的 动力 学 演变 过 程 来 间接 求解 PBE, 这 种 拉 格 朗 日 
算法 的 优点 是 能 得 到 颗粒 轨道 经 历 效 应 和 历史 效应 ,从 而 能 得 到 颗粒 动力 学 演变 
过 程 的 细节 信息 ,可 以 以 直接 扩展 的 方式 来 处 理 高 维 问题 (包括 多 组 分 颗粒 系统 、 
同时 跟踪 多 个 内 部 变量 等 ) ,算法 相对 简单 而 易于 编程 实现 。 

然而 ,目前 已 发 表 的 各 种 MC 方法 均 有 其 独特 的 优 缺 点 和 适用 范围 。 时 间 驱 
动 MC 能 够 方便 地 与 同样 基于 时 间 驱 动 模式 的 两 相 湛 流 模 型 看 合 起 来 ,以 描述 复 
杂 系 统 的 细节 演变 过 程 ,具有 描述 颗粒 尺度 分 布 空 间 扩散 、 边 界 条 件 以 及 颗粒 拉 格 
朗 日 轨迹 跟踪 的 良好 扩展 性 ,但 是 其 解 看 假设 导致 计算 精度 和 计算 效率 降低 。 事 
件 驱动 MC 方法 高 精度 和 高 效率 地 描述 了 离散 系统 的 动力 学 演变 过 程 ,但 如 果 需 
要 与 基于 时 间 驱 动 模式 的 两 相 满 流 模 型 看 合 起 来 以 实现 多 维 颗 粒 群 平衡 模拟 ,由 
于 理论 基础 的 代沟 ,需要 采用 某 些 假设 而 引入 算法 误差 。 传 统 的 常 体积 法 便于 工 
程 应 用 和 科学 定量 分 析 , 也 便于 与 网 格 划分 技术 和 两 相 消 流 模型 等 耦合 起 来 实现 
多 维 颗粒 群 平衡 模拟 ,但 是 无 法 兼顾 计算 精度 和 计算 代价 。 常 数目 法 能 保持 稳定 
的 计算 精度 和 计算 代价 ,但 由 于 计算 区 域 的 不 断 变化 而 难以 工程 实际 应 用 、 难 于 考 
虑 边界 条 件 和 颗粒 尺度 分 布 的 空间 扩散 等 ,扩展 性 较 差 。 强 核 函 数 法 则 以 牺牲 计 
算 精度 来 换取 计算 代价 的 改进 , 且 对 于 诸多 工 况 难以 找到 合适 的 强 核 函 数 ;质量 流 
量 法 不 能 很 好 地 描述 颗粒 数目 浓度 的 时 间 演 变 。 同 时 ,目前 已 发 表 的 大 多 数 MC 
方法 均 限 于 计算 机 内 存 和 CPU 而 引入 “ 子 系统 ”概念 ,由 于 颗粒 场 空间 各 向 同性 
的 潜在 假设 ,周期 性 边界 条 件 等 限制 ,这 些 MC 方法 均 只 具有 和 零 维 颗粒 群 平衡 模 
拟 的 能 力 。 而 那些 引入 随机 颗粒 系统 的 MC 方法 大 都 给 每 颗 随 机 颗粒 赋予 相 同 
的 权 值 ,具有 无 法 较 完整 地 继承 实际 颗粒 群 的 尺度 分 布 信息 等 缺点 。 所 以 有 必要 
发 展 新 型 的 Monte Carlo 方法 ,能 够 尽量 吸取 现 有 MC 方法 的 优点 并 尽量 克服 其 
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缺点 ,这 正 是 本 章 的 主要 内 容 。 

本 章 主 要 介绍 我 们 在 零 维 颗 粒 群 平衡 模拟 的 随机 模型 方面 所 做 的 工作 。 我 们 
首先 发 展 了 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 策略 ,采用 数目 权 值 不 等 的 虚拟 颗粒 群 来 代表 实 
际 物理 颗粒 群 , 可 以 抛弃 子 系统 的 概念 并 尽 可 能 多 地 继承 多 分 散 颗粒 群 的 尺度 分 
布 信息 ,然后 在 这 种 策略 的 直接 指导 下 ,分 别 发 展 了 基于 时 间 驱 动 的 多 重 Monte 
Carlo 算法 和 基于 事件 驱动 的 事件 驱动 常 体积 法 ,并 建立 起 MC 方法 对 颗粒 尺度 
分 布 时 间 演 变 过 程 描述 精度 的 定量 评判 方法 ,详细 分 析 这 些 新 型 MC 方法 的 计算 
精度 和 计算 代价 。 


4.1 多 重 Monte Carlo 算法 的 发 展 


4.1.1 子 系统 和 整体 系统 


图 4.1 中 的 (a) 和 (b) 清 晰 地 描述 了 整体 系统 和 子 系统 的 相互 关系 。 子 系统 是 
从 整体 计算 区 域 中 取样 的 一 个 子 计 算 区 
域 , 是 整体 系统 的 指示 器 。 假 设 YN 和 
和 Ni 分 别 代表 整体 系统 的 体积 .其 内 实际 颗 
粒 总 数目 .尺度 为 f Sz Br SURG DO iC 
目 ,而 子 系统 的 体积 、 其 内 实际 颗粒 总 数 
目 .尺度 为 w 的 实际 颗粒 总 数目 分 别 为 
VAN, 和 NN,;。 则 这 些 参 数 通 过 如 下 数学 
关系 相互 联系 起 来 : 


N-XN. N= DN, Pah 


(©) 虚拟 颗粒 群 OTRA? VW 
4.1) 

图 4.1 整体 系统 、 子 系统 和 : 
虚拟 颗粒 群 的 关系 示意 图 由 于 子 系统 在 颗粒 尺度 分 布 函 数 这 


个 统计 属性 上 代表 了 整体 系统 ,所 以 子 系 
统 内 颗粒 总 数目 浓度 、 颗 粒 尺度 分 布 等 参数 应 该 与 整体 系统 内 的 相应 参数 相等 , 即 
DUN, 
S-R-l—-v (4.2) 
si Ns SIN, V. 
也 就 是 说 ,引入 子 系统 概念 ,意味 着 子 系统 内 的 每 颗 模拟 颗粒 代表 了 整体 系统 
中 的 N/N, 颗 实 际 颗粒 , 即 每 颗 模拟 颗粒 具有 数值 为 N/N. 的 数目 权 值 ,并 且 不 同 
尺度 的 模拟 颗粒 均 具 有 公共 的 数目 权 值 w,w= N/N. 二 V/V.。 
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4.1.2. 加 权 虚 拟 颗粒 


在 引入 “ 子 系统 ”的 MC 方法 中 , 子 系统 内 包含 10: 一 107 个 模拟 颗粒 ,每 颗 模拟 
颗粒 均 代表 一 定数 目的 实际 颗粒 , 即 每 颗 模拟 颗粒 均 有 一 定 的 数目 权 值 。 常 体积 
法 口中 模拟 颗粒 的 数目 权 值 始 终 不 变 。 在 常数 目 法 中 中 ,所 有 模拟 颗粒 的 数目 权 
值 均 随 计算 区 域 的 收缩 或 扩展 而 发 生 同 等 程度 的 改变 。 

为 了 在 模拟 过 程 中 保持 计算 区 域 体积 不 变 以 及 计算 区 域内 模拟 颗粒 数目 不 
变 ,不 同 于 以 上 MC 方法 中 采用 的 * 子 系统 "概念 ,我 们 的 MC 方法 引入 加 权 * 虚 拟 
颗粒 ”的 概念 。 认 为 一 组 尺度 相同 或 者 相近 的 实际 颗粒 具备 同样 的 动力 学 属性 和 
行为 ,这 些 实际 颗粒 由 一 颗 或 几 颗 虚拟 颗粒 代表 ,虚拟 颗粒 是 这 些 实际 颗粒 的 指示 
器 ,虚拟 颗粒 的 演变 过 程 可 以 代表 计算 区 域内 实际 颗粒 的 演变 过 程 。 

通过 对 实际 的 颗粒 群 进行 处 理 来 生成 相应 的 虚拟 颗粒 群 。 如 图 4.2 所 示 , 假 
设 一 个 计算 区 域 存在 若干 颗 实际 颗粒 ,这 些 实际 颗粒 按照 粒 径 大 小 可 以 分 为 几 类 
颗粒 ,每 类 实际 颗粒 可 以 由 若干 个 虚拟 颗粒 代表 ,虚拟 颗粒 的 体积 就 是 所 代表 的 实 
际 颗粒 的 体积 ,虚拟 颗粒 的 数目 权 值 w 就 是 它 所 代表 的 当地 实际 颗粒 的 个 数 。 
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图 4.2 ”实际 颗粒 群 和 虚拟 颗粒 群 关系 的 示意 图 


以 图 4. 2 所 示 系 统 为 例 来 详细 说 明生 成 虚拟 颗粒 的 过 程 。 生 成 虚拟 颗粒 的 过 
程 实际 上 就 是 为 这 些 虚拟 颗粒 赋予 相应 的 数目 权 值 和 尺度 信息 的 过 程 ,所 有 虚拟 
颗粒 均 被 编号 并 保存 在 一 个 虚拟 颗粒 数列 中 。 

第 一 步 ,计算 公共 数目 权 值 ww 。 假 设计 算 区 域内 实际 颗粒 总 数目 为 N( 示 例 
系统 中 N —29) ,离散 的 颗粒 类 的 数目 为 C( 示 例 系 统 中 C 一 4) ,而 事先 设置 代表 这 
N 颗 实 际 颗粒 的 虚拟 颗粒 总 数目 为 Ne( 对 于 该 示例 系统 , Ne 被 初始 设置 为 6) , 则 
平均 每 颗 虚 拟 颗粒 代表 N/Ne 颗 实际 颗粒 , 即 公共 数目 权 值 为 w =N/No. WA 
权 值 并 不 一 定 要 求 为 整数 。 在 本 示例 系统 中 ,tw 一 N/ Na 二 29/6~4. 83, 

第 二 步 ,对 这 C 个 颗粒 类 进行 循环 遍历 ,为 每 类 实际 颗粒 生成 相应 数目 的 虚 
拟 颗粒 。 假 设 当前 的 颗粒 类 为 ,其 实际 颗粒 总 数目 为 N,, 则 首先 计算 代表 该 类 
颗粒 的 虚拟 颗粒 数目 Ns : Ns 二 integer[LN;/w,],integer[ ] 表 示 取 整 。 对 于 多 分 散 
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性 颗粒 群 ,统计 其 尺度 分 布 函 数 时 ,需要 获取 每 个 颗粒 类 的 数目 浓度 ,代表 某 类 颗 
粒 的 虚拟 颗粒 数目 越 多 ,其 统计 误差 越 小 。 另 外 一 方面 , 当 基 于 实际 颗粒 群生 成 虚 
拟 颗 粒 群 时 ,为 了 尽 可 能 保存 实际 颗粒 群 在 尺度 分 布 函数 方面 的 细节 信息 ,每 个 颗 
粒 类 也 需要 具有 一 定数 量 的 虚拟 颗粒 来 代表 。 所 以 为 了 减少 多 分 散 性 颗粒 尺度 谱 
的 统计 误差 ,为 了 避免 实际 颗粒 群 向 虚拟 颗粒 群 转 换 过 程 中 颗粒 尺度 分 布 函数 信 
息 的 丢失 ,通过 调整 虚拟 颗粒 数目 权 值 使 得 每 个 颗粒 区 间 内 初始 虚拟 颗粒 数目 不 
少 于 一 个 最 小 数值 Nimino WME Ns 二 Niws。 则 强制 令 Ny 二 Nimn。 此 时 产生 No 
颗 虚 拟 颗粒 ,依次 对 每 颗 虚 拟 颗粒 进行 编号 ,这 些 虚 拟 颗 粒 具有 相同 的 数目 权 值 
Cw); ,依照 实际 颗粒 群 向 虚拟 颗粒 群 转换 过 程 中 的 质量 守恒 和 数目 守恒 原则 ,该 
类 虚拟 颗粒 的 数目 权 值 (w); 二 NN;/ Ns ,该 类 虚拟 颗粒 的 尺度 即 等 于 该 类 实际 颗粒 
的 代表 尺度 vw。 对 于 示例 系统 中 的 第 一 类 颗粒 ,颗粒 总 数目 Ni 一 20, 所 以 虚拟 颗 
粒 总 数目 为 Nn — integer[ Ni /w, ]— integer( 20/4. 83]—4, BI FH 4 颗 虚拟 颗粒 来 
代表 这 20 颗 实 际 颗粒 ,序号 分 别 为 1~4, 每 颗 虚 拟 颗粒 的 数目 权 值 均等 于 (w), = 
ww = ws; =w, = Ni/Na 一 20/4 一 5, 而 尺度 均 为 ww。 对 于 示例 系统 中 的 第 三 
类 颗粒 ,颗粒 总 数目 为 1, 如果 根据 公式 Ns — integer[ Ni /u, ] — integer[ 1/4. 83] — 
0, 则 将 不 会 生成 虚拟 颗粒 来 代表 该 类 实际 颗粒 。 在 本 示例 系统 中 , 令 Nomis 二 1, 故 
生成 1 颗 虚 拟 颗粒 来 代表 这 1 颗 实际 颗粒 ,该 虚拟 颗粒 的 序号 为 6( 因 为 有 4 颗 虚 
拟 颗粒 代表 第 一 类 颗粒 ,1 颗 虚 拟 颗粒 代表 第 二 类 颗粒 ), 它 的 数目 权 值 为 ws = 
Go), — VER ERI v. 

第 三 步 ,对 每 类 实际 颗粒 处 理 完毕 之 后 ,虚拟 颗粒 总 数目 为 Ni = D No ,并 
不 一 定 等 于 初始 设置 的 虚拟 颗粒 总 数目 Ns。 对 于 本 示例 系统 , Ni 二 7 关 Ne 二 6。 
至 此 ,基于 实际 颗粒 群 的 颗粒 尺度 分 布 函 数 的 信息 ,产生 了 N 颗 虚拟 颗粒 来 代表 
N 颗 实 际 颗粒 ,该 Nt 颗 虚 拟 颗粒 仍然 可 分 为 C 个 颗粒 类 ,不 同类 的 虚拟 颗粒 具有 
不 同 的 初始 数目 权 值 和 尺度 ,但 是 同类 的 虚拟 颗粒 具有 相同 的 数目 权 值 和 尺度 。 

- 般 来 说 ,ze 的 值 达 到 O(10?) 一 D(10') 量 级 仍然 可 以 保持 随机 算法 较 高 的 计算 精 
度 。 虚 拟 颗粒 群 与 实际 颗粒 群 在 颗粒 尺度 分 布 函数 这 个 状态 量 上 具有 相同 的 统计 
意义 。 基 于 实际 颗粒 群 的 信息 生成 虚拟 颗粒 群 的 详细 算法 流程 如 图 4. 3 所 示 。 

加 权 的 “虚拟 颗粒 ”的 概念 的 引入 ,有 如 下 三 个 优点 :一 般 来 说 ,虚拟 颗粒 比 
实际 颗粒 数目 小 得 多 , MC 方法 跟踪 这 些 虚 拟 颗粒 ,可 以 有 效 地 减少 计算 代价 ; 
@@ 如 果 整 体系 统 内 颗粒 数目 较 少 ,或 者 对 计算 精度 要 求 不 高 而 允许 一 颗 虚 拟 颗粒 
代表 更 多 的 实际 颗粒 ,那么 此 时 整体 系统 内 虚拟 颗粒 数目 可 能 在 计算 机 的 计算 能 
力 允 许 范围 之 内 ,因此 MC 方法 可 以 抛弃 子 系统 的 假设 ,从 而 可 以 考虑 颗粒 尺度 
分 布 的 空间 演变 过 程 ,边界 条 件 、 甚 至 与 两 相 流 模型 耦合 起 来 考虑 气 固 两 相 流 的 动 
力学 演变 过 程 ;@ 在 系统 动力 学 演变 过 程 中 ,按照 各 种 事件 的 不 同 后 果 , 通 过 调整 
参与 动力 学 事件 的 相关 虚拟 颗粒 的 数目 权 值 w 和 尺度 ,来 体现 动力 学 事件 的 后 
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代表 该 类 颗粒 的 虚拟 颗粒 总 数目 虚拟 颗粒 总 数目 为 N=it 
为 Ni=integer[N/z 
图 4.3 生成 虚拟 颗粒 的 算法 流程 


果 , 可 以 在 保持 固定 计算 区 域 的 同时 ( 即 常 体积 法 ) ,保持 计算 区 域内 的 虚拟 颗粒 数 
目 不 变 ( 即 常数 目 法 ),4.1.6 节 一 4. 1. 10 节 将 详 述 。 实 际 上 ,在 发 展 的 MC 算法 
中 ,只 有 参与 动力 学 事件 的 相关 虚拟 颗粒 的 数目 权 值 发 生变 化 ,而 且 其 数目 权 值 的 
改变 依据 所 发 生 的 事件 的 具体 后 果 ,并 不 一 定 统一 改变 。 


4.1.3 子 系统 整体 系统 和 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 的 统一 


1)“ 等 数目 权 值 模拟 颗粒 群 " 和 “ 异 数 目 权 值 模拟 颗粒 群 ” 

一 般 来 说 ,由 于 离散 系统 中 实际 颗粒 数目 巨大 ,限于 目前 的 计算 能 力 ,任何 MC 
方法 均 是 跟踪 具有 某 种 数目 权 值 的 模拟 颗粒 而 非 实际 颗粒 。 采 用 子 系统 概念 的 MC 
方法 跟踪 的 是 “等 数目 权 值 模拟 颗粒 群 ”, 而 引入 加 权 虚 拟 颗粒 概念 的 MMC 算法 跟 
踪 的 是 “ 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 ”,“ 等 数目 权 值 模拟 颗粒 群 " 是 “ 异 数目 权 值 模拟 颗粒 
群 ” 的 一 种 特例 。“ 异 数目 权 值 模拟 颗粒 群 ” 概 念 的 采用 有 如 下 好 处 : 

(1) 尽 可 能 地 继承 实际 颗粒 群 的 尺度 分 布 函数 的 细节 信息 。 在 MC 方法 模 
拟 开始 之 前 均 需 要 对 实际 颗粒 群 进行 初始 化 以 产生 模拟 颗粒 群 。 无 论 哪 种 概 
念 被 采用 ,MC 方法 都 希望 所 跟踪 的 模拟 颗粒 群 尽 可 能 地 继承 实际 颗粒 群 在 颗 
粒 尺 度 分 布 方面 的 所 有 细节 信息 。 对 于 初始 单 分 散 性 颗粒 群 ,等 数目 权 值 模拟 
频 粒 群 策 略 "能够 完全 继承 实际 颗粒 群 尺 度 分 布 函数 的 细节 信息 。 但 是 ,对 于 初 
始 多 分 散 性 颗粒 群 ,采用 “等 数目 权 值 模拟 颗粒 群 策 略 ” 可 能 会 丢失 实际 颗粒 群 
的 颗粒 尺度 分 布 函数 的 细节 信息 。 如 图 4.4 所 示 , 假 设 实际 颗粒 群 的 尺度 分 布 
函数 满足 对 数 正 态 分 布 ,实际 颗粒 数目 为 10" ,为 了 对 这 个 连续 形式 的 PSD 进行 
初始 化 ,颗粒 尺度 谱 被 按照 对 数 分 类 法 则 离散 为 50 个 区 间 。 对 于 同样 数目 的 模 
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拟 颗粒 (在 这 里 约 为 3000), 如 果 采 用 ”等 数目 权 值 模拟 颗粒 群 策 略 ”, 则 每 颗 模 
拟 颗粒 代表 约 333 颗 实 际 颗粒 。 由 于 实际 颗粒 群 中 绝 大 部 分 颗粒 尺度 集中 在 几 
何平 均 尺 度 附 近 , 尺 度 分 布 曲线 两 端的 颗粒 类 一 一 即 较 小 尺度 颗粒 和 较 大 尺度 
颗粒 一 一 的 数目 浓度 较 小 ,这 些 离散 的 颗粒 区 间 内 的 颗粒 数目 可 能 在 公共 数目 
权 值 333 之 下 ,所 以 在 “等 数目 权 值 模拟 颗粒 群 策 略 ” 中 不 足以 分 配 一 颗 模拟 颗 
粒 来 代表 这 些 颗粒 区 间 , 从 而 导致 了 颗粒 尺度 分 布 函数 信息 的 丢失 ;与 此 不 同 的 
是 , 当 采 用 “ 异 数目 权 值 模拟 颗粒 群 策 略 ”时 ,可 以 灵活 地 分 配 模拟 颗粒 的 数目 权 
值 ,从 而 可 以 保留 那些 数目 浓度 较 小 的 颗粒 区 间 , 尽 可 能 地 复制 实际 颗粒 群 的 尺 
度 分 布 曲线 ,如 图 4.4 所 示 。 
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图 4. 4 “等 数目 权 值 模拟 颗粒 群 " 和 “ 异 数目 权 值 虚拟 颖 粒 群 ”的 颗粒 尺度 分 布 函 数 
一 一 实际 颗粒 群 尺 度 分 布 函 数 ，。“ 异 数目 权 值 虚 拟 颗粒 群 " 尺 度 分 布 函 数 ; 
2“ 等 数目 权 值 模拟 颗粒 群 " 尺 度 分 布 函 数 


(2) 统计 噪声 的 降低 。 值 得 强调 的 一 点 是 “等 数目 权 值 模拟 颗粒 群 策 略 ” 的 
采用 将 可 能 恶化 MC 方法 的 统计 精度 。 这 是 因为 当 获 取 颗 粒 尺 度 分 布 函数 时 , 需 
要 统计 得 到 每 个 颗粒 区 间 的 数目 浓度 ,这 个 统计 过 程 的 精度 与 该 区 间 内 模拟 颗粒 
数目 的 平方 根 成 反比 ,如 果 该 颗粒 区 间 内 只 有 仅仅 一 颗 或 几 颗 模拟 颗粒 , 则 统计 误 
差 将 非常 大 ,这 种 情况 在 “等 数目 权 值 模拟 颗粒 群 策 略 ” 中 经 常 可 以 遇 到 ,如 图 4. 4 
中 颗粒 尺度 谱 的 两 端 就 只 有 几 颗 模拟 颗粒 来 代表 尺度 分 布 信息 。 但 是 在 “ 异 数 目 
权 值 模拟 颗粒 策略 ”中 ,可 以 调整 虚拟 颗粒 的 数目 权 值 使 得 每 个 颗粒 区 间 均 存在 相 
当 数量 的 虚拟 颗粒 ,从 而 尽 可 能 减少 统计 误差 、 提 高 MC 方法 对 颗粒 尺度 分 布 函 
数 的 描述 精度 。 

(3) 扩展 MC 方法 的 应 用 范围 “等 数目 权 值 模拟 颗粒 策略 ”的 采用 将 限制 
MC 方法 的 应 用 范围 ,例如 ,颗粒 破碎 过 程 可 能 产生 具有 不 同 数目 、 不 同 尺度 的 子 
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颗粒 ,这 些 子 颗粒 应 该 采用 具有 不 同 尺 度 、 不 同 数目 权 值 的 模拟 颗粒 来 代表 ;成 核 
过 程 也 可 能 产生 不 同 尺度 .不 同 数目 的 核 体 颗粒 ,这 种 情况 采用 “ 异 数 目 权 值 虚拟 
颗粒 群 策 略 ”可 以 较 好 解决 。 

2) 子 系统 ,整体 系统 和 * 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 ”的 统一 

在 本 章 发 展 的 随机 模型 中 , 均 采用 加 权 虚 拟 颗 粒 的 概念 。 虚 拟 颗粒 群 与 整体 
系统 中 的 实际 颗粒 群 的 联系 如 图 4. 1 的 (a)-(c) 所 示 。 此 时 数目 少 得 多 的 虚拟 颗 
粒 群 与 实际 颗粒 群 在 颗粒 尺度 分 布 函数 这 个 关键 参数 上 具有 相同 的 统计 意义 。 如 
果 虚 拟 颗粒 数目 在 计算 机 的 计算 能 力 范围 之 内 , 子 系统 概念 被 完全 抛弃 ;如 果 整 体 
系统 中 实际 颗粒 数目 太 大 ,为 了 保持 足够 的 统计 精度 而 导致 虚拟 颗粒 数目 仍然 在 
一 个 较 大 的 量 级 ,此 时 可 以 同时 引入 加 权 虚 拟 颗 粒 和 子 系统 的 概念 , 即 实现 子 系统 
概念 和 加 权 虚 拟 颗粒 概念 的 耦合 ,如 图 4. 1 的 (a) 一 (d) 一 (c) 所 示 , 首 先 从 整体 系 
统 中 取样 一 个 子 系统 ,然后 针对 子 系统 内 过 多 的 模拟 颗粒 引入 加 权 虚 拟 颗粒 的 概 
念 ,生成 数目 较 少 的 虚拟 颗粒 ,此 时 可 以 描述 整体 系统 中 颗粒 尺度 分 布 的 时 间 
演变 。 
4.1.4 多重 Monte Carlo 算法 流程 


新 发 展 的 MC 方法 基于 时 间 驱 动 技术 ,同时 具有 常数 目 法 和 常 体积 法 的 特 
点 ,所 以 被 命名 为 多 重 Monte Carlo 算法 (multi-Monte Carlo method, MMC 算 
法 )。MMC 算法 在 设 定 的 时 间 步 长 范围 内 ,考虑 每 一 颗 颗 粒 可 能 的 各 种 动力 学 事 
件 。 在 基于 时 间 驱 动 的 算法 中 ,存在 如 下 假设 : 在 一 个 足够 小 的 At 范围 内 ,同一 
颗粒 所 参与 的 凝 并 、 破 碎 等 动力 学 事件 能 够 互相 解 耦 而 相互 独立 ,不 同 颗粒 之 间 发 
生 的 动力 学 事件 也 可 以 互相 解 厢 。 这 样 ,对 于 所 描述 的 离散 系统 而 言 , 一 个 时 间 步 
长 内 ,可 能 存在 多 个 不 同类 型 的 动力 学 事件 ,同一 类 型 的 动力 学 事件 也 可 能 存在 多 
个 ,这 些 动力 学 事件 之 间 互 相 独 立 ; 对 于 一 颗 特 定 颗粒 而 言 ,一 个 时 间 步 长 内 ,该 颗 
粒 可 能 同时 发 生 几 个 事件 ,这 些 事件 之 间 互 相 独 立 。 所 以 ,多 重 Monte Carlo 算法 
可 以 分 别 单独 处 理 每 一 个 动力 学 事件 ,不 管 同一 颗 颗 粒 是 否 同 时 发 生 多 个 事件 ,也 
不 管 同一 颗 颗 粒 是 否 同时 参与 多 个 事件 。MMC 算法 的 流程 如 图 4. 5 所 示 , 由 于 
各 种 动力 学 事件 的 解 耦 关系 ,对 各 种 动力 学 事件 的 处 理 顺 序 可 以 是 随机 的 ,不 一 定 
按照 图 中 顺序 进行 ,也 可 以 仅仅 考虑 单 种 动力 学 事件 或 同时 发 生 的 多 个 动力 学 
事件 。 

在 一 个 时 间 步 长 内 ,当前 跟踪 颗粒 即使 发 生 了 某 事件 (如 凝 并 ) ,也 不 会 立即 影 
响 本 时 间 步 长 内 的 这 颗 颗粒 和 相关 颗粒 的 动力 学 属性 ,而 只 会 在 下 一 个 时 间 步 长 
内 影响 这 颗 颗 粒 与 相关 颗粒 的 行为 属性 。 所 以 在 当前 时 间 步 长 内 的 整个 颗粒 循环 
全 部 结束 之 后 ,再 进行 该 事件 后 果 的 处 理 。 
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虚拟 颗粒 总 数目 不 变 
图 4.5 
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4.1.5 时 间 步 长 


时 间 步 长 Ar 设置 的 关键 在 于 : 保证 在 某 个 Ar 内 ,每 颗 颗 粒 最 多 只 可 能 参与 
一 次 某 一 类 型 的 事件 (可 以 一 颗 颗 粒 在 某 个 Ac 内 参与 几 个 不 同类 型 的 事件 ) ,这 样 
才 不 至 于 遗漏 对 颗粒 参与 的 某 一 事件 处 理 。 虚 拟 颗粒 只 发 生 一 次 凝 并 事件 的 时 
间 长 度 称 为 虚拟 颗粒 i 的 凝 并 时 间 尺 度 ,虚拟 颗粒 i 只 发 生 一 次 破碎 ,沉积 和 冷 
凝 /蒸发 等 的 时 间 尺 度 也 依 此 命名 ,而 发 生 一 次 成 核 事件 的 时 间 长 度 称 为 成 核 时 间 
尺度 。 

D 虚拟 颗粒 i 的 凝 并 时 间 尺 度 

凝 并 事件 属于 双 颗 粒 事件 , 即 该 事件 涉及 两 颗 已 存在 的 颗粒 。 首 先 考 察 虚拟 
颗粒 i 的 凝 并 概率 。 在 某 个 计算 区 域 V, 内 ,假设 实际 颗粒 个 数 为 N, 虚 拟 颗粒 个 
数 为 Ni, 则 单位 时 间 内 .单位 体积 内 、 第 i 颗 虚 拟 颗 粒 所 代表 的 实际 颗粒 (颗粒 数 
目 浓度 为 w;/V,) 与 不 同 于 i 的 其 他 虚拟 颗粒 所 代表 的 实际 颗粒 (颗粒 数目 浓度 
为 wj/V,) 之 间 发 生 凝 并 事件 的 次 数 ( 单 位 为 m，。s') 为 


New = Bi Y v (4.3) 


式 中 :有 为 颗粒 和 7 的 凝 并 核 。 
单位 时 间 单 位 体积 内 第 i 颗 虚拟 颗粒 所 代表 的 实际 颗粒 内 部 发 生 的 凝 并 事件 
BUR CLI m^? «s 
wi wil] 


Nou = Bi 7 7 v (4.4) 


所 以 单位 时 间 单位 体积 内 虚拟 颗粒 i 所 代表 的 所 有 实际 颗粒 所 发 生 的 凝 并 事件 的 
总 次 数 ( 单 位 为 m“，。，s ') 为 


Noi = Neat + D N aj = Biwi C ix Bywiw, (4.5) 


it hat 


由 于 虚拟 颗粒 i 代表 了 ———— 
BOP SY RAE BETES A CAE m? *s OX 


G=% g ml vt HE D pws 4.6) 
为 了 简化 起 见 , 可 以 认为 
Gu D xh Xu, (4.7) 
A 


Vi jf 


由 于 虚拟 颗粒 :是 它 所 代表 —: 在 单位 时 间 单 位 体积 
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内 发 生 一 次 凝 并 事件 的 次 数 就 是 C, ,也 可 称 为 虚拟 颗粒 i 发 生 凝 并 事件 的 总 概率 。 
所 以 虚拟 颗粒 i 只 发 生 一 次 凝 并 事件 的 时 间 尺度 (虚拟 颗粒 i 的 凝 并 时 间 尺 
度 ,单位 为 s) 为 


= (4.8) 


2) 虚拟 颗粒 i 的 破碎 时 间 尺 度 
破碎 ,冷凝 /蒸发 .沉积 等 事件 均 可 归纳 为 单 颗粒 事件 ,它们 只 涉及 一 颗 已 存在 
的 颗粒 。 根 据 破碎 核 的 定义 ,虚拟 颗粒 i 的 破碎 时 间 尺 度 ( 单 位 为 s) 为 


tit = 5 (4.9) 


式 中 :S, 为 虚拟 颗粒 i 的 破碎 核 。 

3) 虚拟 颗粒 i 的 沉积 时 间 尺度 

同样 根据 沉积 核 的 定义 ,虚拟 颗粒 i 只 发 生 一 次 沉积 事件 的 时 间 尺 度 (单位 为 
S) 


(4. 10) 


式 中 :Ri 为 虚拟 颗粒 i 的 沉积 核 。 

A). 虚拟 颗粒 i 的 冷凝 /蒸发 时 间 尺 度 

在 不 同 的 领域 存在 不 同 的 冷凝 /蒸发 事件 描述 方式 , 即 连续 型 冷凝 / 敬 发 核 和 
离散 型 冷凝 /蒸发 核 。 在 连续 形式 下 ,冷凝 /蒸发 事件 导致 颗粒 尺度 分 布 的 时 间 演 
变 过 程 采用 如 下 形式 的 GDE 描述 : 

an(v,t) _ — oL ICo D nCo,0] 
EE. Ed (4.11) 

式 中 :IC(u,2) 为 尺度 为 "的 颗粒 的 连续 型 冷凝 /蒸发 核 ,表示 t 时刻、 体积 为 上 的 颗 
粒 的 体积 变化 率 (m/s) ,I(v) 二 dv/dt。 此 时 可 认为 在 Ac 内 任何 一 颗 颗粒 均 必 将 
发 生冷 凝 / 蒸 发 事件 。 如 果 采 用 连续 形式 描述 冷凝 /蒸发 时 ,对 于 冷凝 /蒸发 事件 与 
其 他 动力 学 事件 同时 发 生 的 工 况 ,通常 并 不 需要 考虑 某 颗 虚拟 颗粒 i 发 生 一 次 冷 
凝 /蒸发 事件 的 时 间 尺 度 wom, 时 间 步 长 的 计算 依据 其 他 动力 学 事件 的 最 小 时 间 
尺度 即 可 ;对 于 仅仅 只 有 冷凝 /蒸发 事件 发 生 的 工 况 , 可 以 计算 某 虚 拟 颗 粒 i 在 当 
前 稳定 的 冷凝 /蒸发 速率 下 生长 或 消融 的 时 间 长 度 ,因此 发 生 一 次 冷凝 /蒸发 事件 
的 时 间 尺 度 ( 单 位 为 S)xz.em 一 wm/ 大 ,这 里 大 为 虚拟 颗粒 ; 的 连续 型 冷凝 /蒸发 核 。 

在 离散 形式 下 ,冷凝 /蒸发 事件 对 颗粒 尺度 分 布 的 时 间 变 化 率 如 下 : 


nOD -CD vos)nv— Vp st) — CDs Cost)nCoD. (4.12) 
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式 中 :w 为 冷凝 /蒸发 组 分 的 气相 单 体 的 体积 ;Cse 为 冷凝 单 体 的 数目 浓度 (m“); 
Dw《v,t) 为 时 刻 t、 尺 度 为 wv 的 颗粒 发 和 冷凝/ 蒸发 (表面 生长 /消融 ) 事 件 的 速率 常 
数 ,可 以 理解 为 尺度 为 v 的 颗粒 与 冷凝 单 体 发 生 凝 并 事件 的 速率 , 即 尺度 为 v 的 颗 
粒 与 冷凝 单 体 的 凝 并 核 (m/s) 。 此 时 认为 冷凝 /蒸发 事件 的 发 生 是 由 于 冷凝 / 蒸 
发 组 分 的 气相 单 体 与 某 颗 颗粒 发 生 凝 并 的 缘故 。 所 以 发 生 一 次 冷凝 /蒸发 事件 的 
时 间 长 度 twm( 单 位 为 s) 为 


(4.13) 


5) 成 核 时 间 尺 度 

成 核 事件 属于 零 颗 粒 事件 , 即 该 事件 的 发 生 与 系统 中 已 存在 的 任何 颗粒 均 无 
关 , 而 主要 取决 于 已 存在 的 气相 前 驱 体 (Precursor) 微 团 颗粒 ,这 与 凝 并 、 破 碎 、 沉 
积 和 冷凝 /蒸发 等 双 颗 粒 或 单 颗粒 事件 不 同 。 成 核 事 件 的 结果 是 新 生成 若干 颗 核 
体 颗 粒 。 发 生 一 次 成 核 事件 的 时 间 尺度 (单位 为 s) 如 下 计算 : 

1 
{ms To Dome OVE 

BUR U Co 0 为 成 核 核 , 表 示 上 AEREA vB AA BD SAE CS! ms 
OCUmin s 0) 为 Dirac delta 函数 ,J(v,1)6(vmin，v) 表 示 成 核 产 生 的 核 体 (nuclei) 的 体 
积 为 wwn。 每 发 生 一 次 成 核 事件 均 将 对 前 驱 体 的 数目 浓度 产生 影响 ,因此 成 核 时 
间 尺 度 是 时 间 c 的 函数 。 一 般 来 说 ,前 驱 体 浓度 较 大 ,使 得 产生 一 颗 核 体 的 时 间 间 
隔 极 短 , 通 常 远 远 小 于 发 生 一 次 其 他 动力 学 时 间 的 最 小 时 间 尺 度 ,如 果 令 时 间 步 长 
等 于 成 核 时 间 尺 度 , 则 系统 演变 的 初始 阶段 时 间 窗 口 将 以 非常 小 的 间隔 被 离散 ,这 
会 使 得 程序 的 计算 代价 极 大 。 因 此 ,在 数值 模拟 中 ,对 于 成 核 事 件 与 其 他 动力 学 事 
件 同时 发 生 的 工 况 , 时 间 步 长 取决 于 其 他 动力 学 事件 的 最 小 时 间 尺 度 ; 对 于 单独 发 
生 的 成 核 事件 ,可 以 假设 一 个 时 间 段 内 同时 产生 了 Na 颗 核 体 颗粒 ,这 些 核 体 颗粒 
的 产生 速率 依赖 于 前 一 时 间 步 长 末端 的 前 驱 体 数目 浓度 ,故此 时 产生 N, 颗 核 体 
颗粒 的 时 间 段 长 度 为 tvwa 王 No/LJ(u,D6Coonyo)V3], 此 时 可 以 把 该 时 间 长 度 
ts, s PESE BTE 

6) 时 间 步 长 的 设置 

因此 ,在 时 间 驱 动 MC 方法 中 ,时 间 步 长 必须 小 于 等 于 任何 一 颗 虚 拟 颗 粒 发 
生 任 何 一 次 动力 学 事件 的 最 小 时 间 尺 度 , 即 


(4. 14) 


1 
max (V,C)' max (S)' m 
At < min 77 TIN PRA (4.15) 
1 


[ min ?| ] 1 
ater Leh max (Co Duwi) *J Co O8 Cos VE 
ON 


+14 离散 系统 动力 学 演变 过 程 的 颗粒 群 平衡 模拟 


RP: “a | 6” 代 表 在 连续 形式 的 冷凝 /蒸发 时 间 尺度 a 和 离散 形式 的 冷凝 /蒸发 时 
间 尺 度 中 两 者 选 一 。 
一 般 来 说 ,为 了 增加 MC 循环 的 次 数 以 增加 计算 精度 ,At 如 下 设置 ; 


1 1 
(Co x (SO' max (R)' 
Np LN i=l, Ne 


At = a X mi (4.16) 


Les Hosen rca! 
Lin, T, max (CDan) L’ J Cos Do Cus V 
E xn 


式 中 :a 为 乘积 因子 ,一 般 a<0. 01, 

值得 注意 的 是 ,各 种 动力 学 事件 的 发 生 导致 PSDF 随时 间 变 化 ,前 驱 体 数目 浓 
度 和 冷凝 单 体 数目 浓度 也 会 随时 间 变化 ,这 会 使 得 各 种 事件 的 时 间 尺 度 发 生 改 变 ， 
故 在 进行 每 一 次 虚拟 颗粒 整体 循环 之 前 ,都 需要 重新 计算 At, 如 图 4. 5 所 示 。 


4.1.6 凝 并 事件 的 处 理 


对 凝 并 事件 的 处 理 包括 当前 跟踪 的 虚拟 颗粒 是 否 发 生 凝 并 事件 的 判断 、 凝 并 
伙伴 的 选择 .该 次 凝 并 事件 的 后 果 处 理 。 

1) 凝 并 是 否 发 生 的 判断 

认为 颗粒 凝 并 所 导致 的 动力 学 演变 过 程 为 Markov 过 程 中 ,此 时 ,对 于 虚拟 颗 
Pi i, FETE At 内 发 生 凝 并 事件 的 概率 Pru (At) 满 足 指数 分 布 中 , 即 Progi (At) = 
1 一 exp( 一 V.CiAL)AV,CiAt。 这 里 利用 Nanbu 算法 回来 考虑 颗粒 是 否 凝 并 以 及 
寻找 其 凝 并 伙伴 ,如 图 4. 6 所 示 。 首 先生 成 满足 均匀 分 布 .位 于 [0,1] 的 随机 数 ， 
则 在 某 个 时 间 步 长 Ar 内 ,对 于 当前 跟踪 的 虚拟 颗粒 i, 其 发 生 凝 并 事件 的 总 概率 为 
B.C; AO ,如 果 随 机 数 ns 小 于 等 于 (V,C;Ar) ,那么 虚拟 颗粒 i 将 确定 要 发 生 
一 次 凝 并 事件 。 


^ 3 
| P, | 5 | me |- | P, | a | Ps | 
0 a NS Ne OMA Ne Xe "ex 1 
图 4.6 Nanbu 算法 示意 图 


2) 凝 并 伙伴 的 选择 

如 果 确 定 虚拟 颗粒 i 将 发 生 凝 并 事件 , 则 继续 利用 Nanbu 算法 "9 来 寻找 凝 
并 伙伴 。 首 先 计算 当前 At 内 、 跟 踪 颗粒 i 与 不 同 于 i 的 某 颗 虚拟 颗粒 ; 发 生 凝 并 
的 概率 忆 =w,8, AV... ASL, 
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A (Rio) x 
V.C = LT — = Pa (4.17) 
然后 仍然 通过 随机 数 r 来 判断 与 虚拟 颗粒 i 发 生 凝 并 的 伙伴 颗粒 j ,如 果 以 
下 关系 得 到 满足 , 则 认为 虚拟 颗粒 j 为 i 的 凝 并 伙伴 : 


m i 
D Pa Kn SD Pas jELN] (4.18) 
= k= 


3) 凝 并 事件 的 后 果 处 理 
对 凝 并 后 果 的 处 理 的 一 项 重要 内 容 是 保持 虚拟 颗粒 数目 恒定 以 保持 稳定 的 计 
算 精度 ,对 凝 并 事件 后 果 的 处 理 集中 体现 了 MMC 算法 常 体积 和 常数 目的 思想 ， 
MMC 算法 通过 调整 发 生 凝 并 的 虚拟 颗粒 的 数目 权 值 ww 来 实现 。 
当前 跟踪 的 虚拟 颗粒 i( 数 目 权 值 为 rw ,体积 为 w) 与 它 的 凝 并 伙伴 ; (数目 权 
值 为 ww ,体积 为 w) 之 间 发 生 的 二 元 凝 并 事件 ,相当 于 i 所 代表 的 某 些 实际 颗粒 与 
j 代表 的 某 些 实际 颗粒 发 生 了 二 元 凝 并 事件 。 由 于 两 颗 实 际 颗 粒 A 和 B( 体 积分 
别 为 va 和 vs) 的 凝 并 结果 是 一 颗 新 的 体积 为 (va 十 vw) 的 实际 颗粒 ,所 以 不 管 虚 拟 
颗粒 i 和 j 凝 并 过 程 中 实际 颗粒 间 具 体 的 凝 并 配对 过 程 ,总 的 凝 并 后 果 是 i 和 j 所 
代表 的 旧 的 实际 颗粒 被 新 的 体积 为 (vw 十 v) 的 实际 颗粒 所 取代 ,并 且 新 的 实际 颗 
粒 数目 较 原 有 实际 颗粒 数目 总 和 减少 了 一 半 , 即 (wi 十 wj)/2。 为 了 保持 虚拟 颗粒 
总 数目 ,并 不 舍弃 虚拟 颗粒 A 和 B 中 的 任何 一 颗 , 而 是 通过 调整 两 颗 虚 拟 颗粒 的 
数目 权 值 和 体积 来 体现 凝 并 后 果 。 可 以 认为 虚拟 颗粒 i 和 j 的 数目 权 值 均 各 自 减 
少 了 一 半 , 并 且 其 体积 均 变 为 (vw; 十 wv;)。 图 4. 7 示意 了 MMC 算法 对 两 虚拟 颗粒 
之 间 凝 并 事件 的 后 果 处 理 。 值 得 注意 的 是 ,虚拟 颗粒 的 数目 权 值 并 不 要 求 一 定 是 
整数 ,但 是 为 了 作 图 方便 ,图 4. 7 中 两 虚拟 颗粒 的 数目 权 值 均 为 整数 。 由 于 每 颗 虚 
拟 颗粒 均 需 要 判断 其 是 否 凝 并 和 寻找 其 凝 并 伙伴 ,所 以 同一 凝 并 事件 将 被 检测 到 
两 次 。 如 果 当 前 跟踪 的 虚拟 颗粒 为 i, 则 只 处 理 虚拟 颗粒 i 以 体现 凝 并 事件 的 后 
果 , 而 不 对 当前 的 凝 并 伙伴 7 作 任 何 改变 , 即 
Gu. = FCW ous» Caw = (oa 十 (wma ns 
(10) Yeew = (W; aids Coe = Cua 
如 果 当 前 跟踪 颗粒 轮 到 虚拟 颗粒 j 的 时 候 , 理 论 上 会 检测 到 同一 凝 并 事件 , 且 
其 凝 并 伙伴 为 虚拟 颗粒 i, 同 样 仅仅 改变 当前 跟踪 的 虚拟 颗粒 j 的 数目 权 值 和 体积 
以 体现 凝 并 事件 的 后 果 , 即 
(105 new = PIN Gi) = C; Jaa + Cujus 
(4. 20) 
(wi new = (wu， Cou = Uo 
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虚拟 颗粒 7 和 /之 间 
AE d ee] + [oo] — [ooo 
= : 更 新 虚拟 颗粒 
FANERA, beu M (aon (at Y as Gus Gu) 
Gap Seren UT XOU HO os 
同一 凝 并 事件 第 二 ooo 
次 被 检测 到 : OO; + |eool —* [s] 
E 更 新 虚拟 颗粒 
a AE nus (Daca “(eas Has % aon Cal 2 
凝 并 伙伴 ;无 变化 


图 4.7 虚拟 颗粒 凝 并 事件 的 后 果 处 理 示意 图 


这 样 不 仅 保持 了 整体 虚拟 颗粒 数目 的 不 变 , 而 且 不 需要 调整 计算 区 域 的 体积 。 
严格 来 说 ,只 有 (wi)oa 二 (vw)ou 或 者 (vi)ou 王 (vj)wa 时 ,以 上 对 凝 并 事件 后 果 
的 处 理 方案 才能 保证 凝 并 前 后 颗粒 总 体积 不 变 , 即 


Coi) new (Wi ) new + CU; new CW; ) new 


= FX Lew as + Ga I waa HE X LOW eat + Co Daa ] Cy ou 


= i X [wou + Coa EG ui + Cw, Daa] 


CoD aL Goa + Cw oa] = CoD aa (ts ota + CO; ora Cw Doia s 
4 Cu oa = (vi)on 时 
© [Eos + Cow] Cw Yous = CV Pou Cw aa + CV, Yous Grai 
当 (w)ua = Cw; oa 时 
显然 绝 大 多 数 凝 并 工 况 不 可 能 满足 这 个 条 件 , 所 以 MMC 算法 的 这 种 处 理 方 
式 存在 一 定 的 数值 误差 ,这 是 为 了 同时 保持 常 体积 和 常数 目 所 付出 的 代价 。 如 果 
参与 凝 并 事件 的 两 虚拟 颗粒 的 数目 权 值 和 尺度 之 间 的 差异 较 小 ,通过 多 次 MC 循 
环 并 取 平 均值 的 办 法 可 以 有 效 抑制 这 种 误差 的 传播 和 繁殖 。 


4.1.7. 破碎 事件 的 处 理 


破碎 ,冷凝 /蒸发 .沉积 等 事件 只 涉及 一 颗 主 颗粒 ,同样 可 以 认为 这 些 事件 的 发 
生 满足 标准 的 Markov 过 程 , 即 虚拟 颗粒 i 在 At 内 发 生 某 个 事件 的 概率 满足 指数 
分 布 。 破 碎 事 件 的 处 理 包括 跟踪 颗粒 是 否 发 生 破 碎 的 判断 以 及 破碎 产生 的 子 颗 粒 
的 处 理 。 

1) 破碎 是 否 发 生 的 判断 

虚拟 颗粒 i 在 At 内 发 生 破碎 的 概率 Pru (At) =1—exp(— S; At) ~S; At, if 
以 ,在 一 个 标准 的 MC 模拟 过 程 中 ,确定 虚拟 颗粒 i 发 生 破 碎 事件 的 判断 表达 式 
如 下 : 


(4.21) 
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r<1—exp(— S,At) ~ SAt (4, 22) 


2) 破碎 事件 的 后 果 处 理 

破碎 产生 的 子 颗粒 采用 子 颗粒 尺度 分 布 函数 来 描述 。y5 为 颗粒 ; 因 破碎 而 产 
生 颗 粒 7 的 概率 ;6 为 颗粒 i 破碎 产生 的 子 颗 粒 的 数目 ;它们 满足 如 下 规则 5 ， 

a) Dvi 二 1 ,表示 母 颗粒 i 破碎 产生 某 子 颗粒 的 概率 总 和 为 1 。 

(2) 4 过 2, 表 示 子 颗粒 数目 至 少 等 于 2。 

(3) D ors) — vi ,表示 所 有 子 颗 粒 的 体积 总 和 仍然 等 于 母 颗 粒 的 体积 
vi, 这 实际 上 是 破碎 前 后 质量 守恒 原则 。 

对 于 虚拟 颗粒 i 的 破碎 事件 ,首先 根据 b: 得 到 子 颗 粒 数目 ,此 时 需要 5; 颗 新 的 
虚拟 颗粒 来 分 别 代表 这 65; 颗 子 颗粒 ,这 些 子 颗粒 的 数目 权 值 均 继 承 了 母 颗粒 i 的 
数目 权 值 wi, 然 后 通过 yi 确定 5; 颗 子 颗粒 的 尺度 ,并 确保 破碎 前 后 质量 守恒 , 即 
u= Mw 。 把 第 一 颗 子 颗 粒 取代 母 颗粒 i 的 位 置 ,并 把 剩 下 的 0, — 1 颗 新 生 的 
子 颗 粒 加 入 已 有 的 虚拟 颗粒 数列 。 注 意 到 , 随 着 一 次 破碎 事件 的 进行 ,虚拟 颗粒 总 
数目 将 增加 6, 一 1, 如 果 在 下 一 个 时 间 步 长 内 跟踪 所 有 虚拟 颗粒 的 话 , 将 使 得 计算 
代价 不 断 增 大 。 对 破碎 后 果 的 处 理 的 一 项 重要 内 容 是 保持 虚拟 颗粒 数目 恒定 。 此 
时 采用 如 下 步骤 来 实现 常数 目 : 对 于 6; 一 1 个 子 颗粒 中 的 某 一 颗 子 颗粒 1, 其 尺度 
为 ww 其 数目 权 值 为 w, 在 已 有 的 虚拟 颗粒 数列 中 寻找 与 子 颗粒 ! 尺度 相同 或 最 
接近 的 一 颗 虚 拟 颗粒 m ,如 果 存 在 多 颗 与 子 颗粒 ! 尺度 相同 或 最 接近 的 虚拟 颗粒 ， 
则 通过 一 个 随机 过 程 选 择 一 颗 虚 拟 颗粒 ;然后 把 子 颗粒 / 与 虚拟 颗粒 m 进行 合 
并 , 即 虚 拟 颗粒 m 的 数目 权 值 更 新 为 其 原 有 数目 权 值 与 子 颗粒 / 数目 权 值 之 和 。 
下 面 以 二 元 破碎 为 例 来 说 明 MMC 算法 对 破碎 事件 的 后 果 处 理 。 

对 于 虚拟 颗粒 i 的 二 元 破碎 而 言 , 子 颗粒 数目 为 2, 首 先 分 别 以 虚拟 颗粒 j 和 
虚拟 颗粒 来 代表 这 两 颗 子 颗粒 ,其 数目 权 值 分 别 为 rw 和 wx, 尺度 分 别 为 v Al 
vi， 此 时 存在 如 下 关系 : 

(woud = wj = w, (Ua = vj v (4. 23) 

如 果 通 过 yi 确定 了 其 中 一 颗 子 颗粒 j 的 尺度 w , 则 另外 一 颗 子 颗粒 的 尺度 
v4 就 能 通过 式 (4. 23) 得 到 。 

为 了 保持 恒定 的 虚拟 颗粒 总 数目 ,首先 把 其 中 的 一 颗 子 颗粒 j 来 取代 母 颗粒 i 
在 虚拟 颗粒 序列 中 的 位 置 , 即 

CU) new 一 二， (Wi new = wj = (wr oa (4. 24) 

然后 ,另外 一 颗 子 颗粒 与 虚拟 颗粒 数列 中 的 某 一 颗 虚 拟 颗粒 m 合并 ,该 虚 
拟 颗粒 m 与 子 颗粒 & 有 着 相同 或 者 相近 的 尺度 ,是 与 虚拟 颗粒 同属 于 一 类 颗粒 
中 的 任何 一 颗 虚 拟 颗粒 (通过 随机 数 来 选取 )。 合 并 过 程 中 保持 质量 守恒 原则 ， 
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如 下 : 


(Om) new = Un)ogs (Wn new = (Wm Dots + We = (Wm ou + Cw oa (4. 25) 
这 样 可 以 保持 破碎 之 后 虚拟 颗粒 数目 仍然 保持 不 变 。 
4.1.8 冷凝 /蒸发 (表面 生长 /消融 ) 事 件 的 处 理 


D 连续 形式 冷凝 /蒸发 核 工 况 

在 连续 形式 冷凝 /蒸发 核 工 况 中 ,认为 每 个 时 间 步 长 范围 内 该 事件 无 论 如 何 都 
对 任何 一 颗 颗 粒 发 生 影响 ,其 影响 就 是 导致 颗粒 的 体积 发 生变 化 ,但 是 对 颗粒 的 数 
目 浓度 没有 影响 。 故 只 需要 在 At 范围 内 处 理 每 颗 颗 粒 的 体积 变化 值 即 可 。 在 At 
内 某 颗 虚拟 颗粒 i 由 于 冷凝 /蒸发 而 导致 的 体积 变化 值 Av: 一 大 At, 所 以 颗粒 ;发 
生冷 凝 /蒸发 事件 后 的 体积 (w)w 一 (ww) 十 二 Ar, 而 虚拟 颗粒 i 的 数目 权 值 不 变 。 

2) 离散 形式 冷凝 /蒸发 核 工 况 

此 时 冷凝 事件 的 发 生 被 视 为 气相 的 冷凝 单 体 与 已 存在 的 颗粒 发 生 碰 撞 凝 并 。 
此 时 需要 判断 某 颗 颗 粒 是 否 发 生冷 凝 /蒸发 事件 ,并 对 该 事件 进行 后 果 处 理 。 

虚拟 颗粒 i 在 At 内 发 生冷 凝 事件 的 概率 为 Proowa.; (At) = 1 exp — Cu Du; 
ADAC. Das Mt» Dw 为 虚拟 颗粒 i 的 冷凝 速度 ,Cw 为 冷凝 单 体 的 数目 浓度 。 如 果 
随机 数 7 小 于 等 于 Pre。;(At), 则 认为 虚拟 颗粒 i 发 生 一 次 冷凝 事件 ,事件 之 后 虚 
拟 颗粒 i 的 数目 权 值 不 变 , 尺 度 为 (vi) new = Co Dots Do ,wo 为 冷凝 单 体 的 体积 ,同时 
冷凝 单 体 的 数目 浓度 也 相应 发 生变 化 , (Cs us 三 [(Csw)oaV, 一 kJ/V.,k 为 At 内 
所 有 冷凝 事件 的 数目 。 由 于 冷凝 单 体 的 数目 浓度 通常 具有 较 大 的 数量 级 ,为 简单 
起 见 , 通 常 可 近似 认为 其 是 恒定 的 。 


4.1.9 沉积 事件 的 处 理 


MMC 算法 对 沉积 事件 的 处 理 包括 颗粒 是 否 沉积 的 判断 以 及 沉积 后 果 的 
处 理 。 

D 沉积 事件 是 否 发 生 的 判断 

同样 认为 颗粒 沉积 事件 的 发 生 为 Markov 过 程 ,虚拟 颗粒 i 在 At 内 发 生 沉积 
事件 的 概率 Pruwo(At) 一 1 一 exp( 一 RiAtD)SRiAt, 所 以 ,在 一 个 标准 的 MC 模拟 过 
程 中 ,确定 虚拟 颗粒 i 发 生 沉积 事件 的 判断 表达 式 如 下 

r 委 1 一 exp( 一 RiAt) ~ RAt (4, 26) 

否则 ,认为 虚拟 颗粒 i 不 会 发 生 沉积 事件 ,将 在 下 一 个 时 间 步 长 内 继续 跟踪 它 。 

2) 沉积 事件 的 后 果 处 理 

颗粒 沉积 的 直接 后 果 是 实际 颗粒 总 数目 的 减少 ,如 果 不 进 行 处 理 , 虚 拟 颗粒 数 
目 也 会 相应 减少 。 假 设 虚拟 颗粒 i 确定 将 要 沉积 下 来 , 则 首先 通过 一 个 随机 过 程 
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从 虚拟 颗粒 数列 中 随机 选取 一 颗 虚 拟 颗粒 7 47 AZ. ET, JEE OR 7( 数 目 权 值 
为 ww ,体积 为 也 ) 分 裂 成 两 颗 虚 拟 颗粒 &( 数 目 权 值 为 wi ,体积 为 w) 和 (数目 权 
值 为 w MEUS v ow; —2w, 二 2wi, 且 vj 一 vi 一 ;然后 把 虚拟 颗粒 & 和 1/ 分 别 取 
代 虚 拟 颗 粒 i 和 7 , 即 


(Wace = m Gras Gu. = We =F (Ya 
(4.27) 


(Uj new = v = Gas (Wi new = W, = PI 


这 些 处 理 手段 实际 上 相当 于 用 一 个 随机 选择 的 虚拟 颗粒 的 一 半 来 填补 确定 沉 
积 的 虚拟 颗粒 留 下 的 空白 ,这 样 的 处 理 手段 保持 了 虚拟 颗粒 总 数目 不 变 , 也 符合 颗 
粒 沉积 实际 过 程 。 


4.1.10. 成 核 事件 的 处 理 


核 体 产生 的 速率 一 般 取决 于 前 驱 体 的 数目 浓度 ,一 般 认 为 核 体 的 产生 速率 与 
前 驱 体 的 数目 浓度 Core (2) 成 一 阶 正比 外 , 即 
dCpre CO 


VJ Dw) = KoaCo(D == E 


式 中 :Kru 为 成 核 速率 (s-!) ;Ce(t) 为 前 驱 体 的 数目 浓度 (m“)。 
于 是 
CQ) = C. (0)exp(— Kit 
ak 
VJ CoD Coss sv) = KC (OV ExP(— K weit) 
所 以 Ar 时 间 内 通过 成 核 事件 产生 的 实际 颗粒 数目 浓度 为 
Cy = AK uct Core (0 exp(— K meit) 
利用 一 个 新 生 的 虚拟 颗粒 i 来 代表 这 些 新 产生 的 成 核 体 ,虚拟 颗粒 i 的 尺度 为 wi 一 
Unud = Unis ,数目 权 值 为 wi = Cu Vs o 
此 时 虚拟 颗粒 总 数目 将 增加 一 个 ,这 将 增加 MC 的 计算 代价 ,特别 是 时 间 演 
变 较 长 的 情形 下 ,为 了 保持 虚拟 颗粒 数目 ,采用 与 破碎 事件 类 似 的 处 理 方法 ,随机 
寻找 一 个 已 经 存在 的 虚拟 颗粒 j, 该 虚拟 颗粒 j 的 体积 等 于 或 者 最 接近 于 核 体 体 
积 vm ,把 虚拟 颗粒 i 和 7 合并 为 一 个 虚拟 颗粒 ,并 把 该 虚拟 颗粒 取代 原来 的 虚拟 
颗粒 j, 即 
(Uj) new = Vi = Unin 


(ui new = (wj oa Hw; = (wj ou ALV, Kwa Core (0)exp(— K mat) 


(4. 28) 


+ 120+ 离散 系统 动力 学 演变 过 程 的 颗粒 群 平衡 模拟 


这 样 可 保持 虚拟 颗粒 总 数目 不 变 。 
4.2 多 重 Monte Carlo 算法 的 验证 


鉴于 MMC 算法 所 描述 问题 的 复杂 性 ,对 于 MMC 算法 进行 严格 地 验证 也 是 
一 个 复杂 和 艰巨 的 工作 。 要 证 明 新 发 展 的 MMC 算法 具有 较为 先进 的 性 能 ,必须 
进行 如 下 工作 :DMMC 算法 是 否 能 够 准确 描述 初始 单 分 散 性 颗粒 群 或 初始 多 分 
散 性 颗粒 群 的 动力 学 演变 过 程 ? MMC 算法 是 否 能 够 准确 描述 任何 单独 发 生 的 
动力 学 事件 ? OMMC 算法 能 否 准确 描述 几 个 同时 发 生 的 动力 学 事件 ? @MMC 
算法 与 其 他 主流 MC 方法 相 比较 性 能 如 何 ? 
因为 求解 通用 动力 学 方程 (GDE) 的 各 种 数值 方法 均 或 多 或 少 存在 一 些 数 值 
误差 ,难以 令 人 信服 地 作为 一 种 标准 算法 来 与 MMC 算法 进行 比较 。 幸 运 的 是 , 某 
些 特殊 工 况 下 GDE 存在 理论 分 析 解 。 因 此 把 MMC 算法 数值 模拟 结果 与 这 些 相 
应 的 理论 分 析 解 进行 比较 是 检验 其 计算 精度 的 最 佳 方法 。 本 节 的 任务 就 是 检验 
MMC 算法 在 各 种 复杂 工 况 中 对 于 各 种 单独 发 生 的 或 者 组 合 发 生 的 动力 学 事件 的 
描述 精度 。 由 于 颗粒 群 平衡 方程 的 求解 难点 主要 在 于 双 颗 粒 事件 (对 于 零 维 PBM 
而 言 ,为 凝 并 事件 ), 另 外 , 单 颗 粒 事件 破碎 将 产生 多 个 子 颗粒 ,处 理 起 来 也 较为 困 
难 , 所 以 本 章 主 要 针对 纯 凝 并 、 纯 破碎 以 及 同时 发 生 的 凝 并 和 破碎 事件 对 MMC 算 
法 进行 验证 ,MMC 算法 描述 其 他 事件 如 纯 冷 凝 0" 轨 、 纯 沉积 5 a A E 
BRA BET A ROO 、 同 时 发 生 的 凝 并 和 沉积 0" 、 同 时 发 生 的 凝 并 和 成 
核 5 可 以 参照 文献 [19]。 


4.2.1 纯 凝 并 工 况 


1) Casel , 常 凝 并 核 工 况 , 初 始 单 分 散 性 颗粒 群 ,BCu,v) 一 A 

其 中 xu 分 别 为 发 生 凝 并 的 两 颗 颗 粒 的 体积 ,A 为 常数 ,表示 凝 并 速率 与 颗粒 
尺度 分 布 无 关 , 它 可 视 为 布朗 凝 并 的 一 种 极端 情形 。 初 始 颗 粒 的 数目 浓度 为 N。， 
定义 特征 凝 并 时 间 尺 度 ru 一 1/(NiA)。t 时 刻 颗粒 总 数目 浓度 ,平均 质量 
Cog C) B CO) ,标准 偏差 (0 二 ( 九 )/(v)?) 理 论 解 参照 文献 [20]。 

对 于 本 工 况 号 ,以 单位 体积 为 计算 区 域 ,设置 初始 颗粒 数目 No 一 108 , 单 分 
散 性 颗粒 的 初始 体积 mw 为 1( 无 量 纲 ) , 凝 并 核 常 数 A 二 10 ,虚拟 颗粒 数目 N= 
3000, MMC 算法 对 几 个 关键 参数 随时 间 变 化 的 模拟 结果 与 相应 的 理论 分 析 解 的 
比较 如 图 4. 8 Ca) 所 示 , 这 些 关键 参数 包括 颗粒 数目 与 初始 颗粒 数目 的 比值 
LN(2/No]、 颗 粒 平均 质量 与 初始 颗粒 平均 质量 的 比值 [we (:)/w]、 颗 粒 平均 质 
量 的 标准 偏差 [ce(2)] ,其 模拟 结果 与 理论 值 均 符合 非常 好 ,即使 随 着 凝 并 事件 的 
不 断 进行 , 随 着 演变 时 间 的 不 断 延 长 ,实际 颗粒 数目 大 大 减少 ,仍然 能 够 保证 极 好 
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(b) Case2~4, 整体 统计 参数 


图 4.8 初始 单 分 散 性 颗粒 群 的 典型 凝 并 工 况 
一 一 理论 分 析 解 ; - MMC 算法 解 

的 计算 精度 。 

2) Case2, 线 性 凝 并 核 工 况 , 初 始 单 分 散 性 颗粒 群 ,BCu,v) 二 A(u 十 v) 

这 种 工 况 J 表 示 两 颗 颗 粒 的 凝 并 概率 正比 于 两 颗 颗 粒 的 体积 总 和 ,通常 可 
用 于 近似 措 令 测 流 重力 机 制作 用 下 的 颗粒 凝 并 行为 。 颗 粒 总 数目 浓度 的 理论 解 参 
照 文献 [20]。 在 数值 模拟 中 ,初始 条 件 同 Casel ,虚拟 颗粒 数目 为 2000。 

3) Case3, 二 次 方 凝 并 核 工 况 , 初 始 单 分 散 性 颗粒 群 ,BCu,v) = Auv 

这 种 工 况 " 妆 表示 两 颗 颗 粒 的 凝 并 概率 取决 于 两 颗 颗 粒 体积 的 乘积 ,是 对 凝 
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结 过 程 中 一 种 临界 现象 “ 凝 胶 化 ”的 描述 。 仅 仅 在 1<1/ NoA) 时 才 存 在 颗粒 总 数 
目 浓度 理论 解 ,参照 文献 [20]。 在 数值 模拟 中 ,初始 条 件 同 Casel ,虚拟 颗粒 数目 
为 1000。 

4) Cased ,连续 区 布朗 凝 并 核 , 初 始 单 分 散 性 颗粒 群 

当 颗 粒 粒 径 足 够 小 (Kn<0. 01) 以 至 于 颗粒 处 于 连续 区 时 ,由 于 颗粒 的 布朗 扩 
散 而 导致 的 凝 并 核 为 C5 


turer IT [re (4)! + (2) 


4 
1 


]= eo 


(ai +t (wt +04) 
(4, 29) 


式 中 :ks 为 波 尔 兹 曼 常 数 (1. 3805471077] * K); T 为 温度 ;Aw 为 气体 (或 液体 ) 介 
质 的 动力 学 黏 性 系数 。 定 义 凝 并 特征 时 间 tows 35 (Bka T No , 则 上 时刻 颗 粒 平均 
质量 理论 解 参 照 文献 [24].[25]。 在 数值 模拟 中 握 '2 ,温度 ==2500K, 模 拟 过 程 
中 温度 认为 不 变 , 介 质 动 力 黏 性 系数 pw 一 1. 83 X 10 5 kg/(m * s), No=10°, N= 
1000。 

图 4. 8(b) 综 合 显示 了 Case2 一 4 中 相关 关键 参数 的 数值 模拟 结果 与 理论 解 的 
比较 。 其 中 包括 线性 凝 并 核 的 Case2 和 二 次 方 凝 并 核 的 Case3 中 颗粒 数目 与 初始 
颗粒 数目 的 比值 LN(zD)/No] 随 时 间 变 化 曲线 . 单 分 散 性 颗粒 的 连续 区 布朗 凝 并 核 
的 Cased 中 颗粒 平均 质量 与 初始 颗粒 平均 质量 [ws (t)/w] 随 时 间 变 化 曲线 。 
MMC 模拟 值 与 理论 值 符合 甚 好 ,以 至 于 Cased 中 两 条 曲线 几乎 完全 重 得 在 一 起 
而 难以 区 分 开 来 。 

5) Case5 , 常 凝 并 核 ,初始 指数 分 布 的 多 分 散 性 颗粒 群 ,B(u,u) — A 

初始 时 刻 颗粒 尺度 分 布 满足 指数 分 布 : 

nCo,0) = = Mexp(— =) (4. 30) 


Ve 
AP: No 为 初始 颗粒 数目 浓度 ;va 为 此 时 颗粒 平均 尺度 。 

Case6 一 7 中 初始 时 刻 多 分 散 性 颗粒 群 的 尺度 谱 也 采用 指数 函数 描述 ,在 这 三 
种 十 况 中 ,vw 二 0. 029pm,No=10%em™*, CaseS 中 颗粒 尺度 分 布 函数 的 理论 分 析 
解 参照 文献 [26]、[27]。 凝 并 特征 时 间 尺 度 定义 为 rus=2/(ANs)。 在 数值 模拟 
pio) , A—6, 405X10-"cm’/s, 虚 拟 颗粒 数目 为 3000, 离 散 系 统 动力 学 演变 的 时 
间 长 度 指 定 为 Tou / 2271561. 3s。 

6) Case6 ,线性 凝 并 核 ,初始 指数 分 布 的 多 分 散 性 颗粒 群 ,BCu,v) 二 A(u 十 v0) 

颗粒 尺度 分 布 函 数 随时 间 演 变 过 程 的 理论 分 析 解 参照 文献 [26]、[27]。 该 工 
况 中 凝 并 特征 时 间 尺 度 toe = 1/CANo vp). XX HBO A — 1.115 X 107 cm? / 
Cum? * s), Nt 一 3000, 离 散 系统 动力 学 演变 的 时 间 长 度 Ty 指定 为 cuu /2 ~ 
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1561. 3s, 

7) Case7, 二 次 方 凝 并 核 ,初始 指数 分 布 的 多 分 散 性 颗粒 群 ,56(x,z) 一 4Axv 

颗粒 尺度 分 布 函数 的 理论 分 析 解 参照 文献 [27]。 类 似 地 , 定义 ru = 
1/(ANsvø’) , HUA =3. 808 X 1077 cm? /Cum* * S) s Teg —3122. 6, N,— 3000, 
Ti tog / 2221561. 3s, 

对 于 初始 多 分 散 性 颗粒 群 的 Case5 ~7 99 T AE Ji BS B BU HE UAE DUI Re SIC 
际 颗 粒 群 ,需要 对 满足 指数 函数 连续 分 布 形式 的 颗粒 尺度 谱 进 行 离散 。 这 里 限定 
初始 时 刻 颗粒 尺度 谱 范围 为 0~1pmi ,并 在 最 小 颗粒 尺度 到 最 大 颗粒 尺度 之 间 按 
照 等 分 原则 把 颗粒 尺度 谱 离散 为 200 个 类 。 当 需要 统计 特定 时 刻 PSDF 时 ,需要 
统计 每 类 颗粒 的 数目 浓度 。 但 是 值得 注意 的 是 ,对 离散 系统 的 动力 学 演变 过 程 进 
行 MC 描述 时 ,并 不 需要 任何 颗粒 分 类 信息 ,这 可 减少 离散 误差 及 避免 离散 误差 
的 扩散 9 。 

对 于 Case5 一 7, 颗 粒 尺 度 分 布 函数 在 两 个 特定 时 刻 (rs/8 和 rs/2) 处 的 曲 
线 分 别 如 图 4. 9 所 示 。 显 然 ,MMC 算法 数值 模拟 结果 与 相应 的 理论 分 析 解 基本 
复合 较 好 。 不 同时 刻 处 的 颗粒 尺度 分 布 曲线 仍然 保持 指数 分 布 , 即 颗 粒 尺 度 分 布 
的 时 间 演 变 过 程 过 程 满足 “ 自 保持 (self-preserving) ”分布 [3"*3] , 


NT. 
0.0 02 04 00 02 04 00 0- 04 
vfum 
图 4. 9 Case5~7, IBUELR BE 4) Aa PB BO t E RC ERR 
一 一 初始 尺度 分 布 。 一 一 理论 分 析 解 。 MMC 算法 解 (1 二 teowe/8); | MMC 算法 解 (t 一 re/2) 


8) 计算 代价 
普通 的 MC 方法 由 于 随 着 凝 并 过 程 的 进行 所 模拟 的 颗粒 总 数目 会 减少 ,所 以 
- 般 要 处 理 更 多 的 颗粒 ,对 于 Casel 一 3, 相 同 的 计算 条 件 , 文 献 [30] 中 所 模拟 的 颗 
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粒 数目 为 10 一 105; 对 于 Case4, 相 同 的 计算 条 件 , 文 献 [24] 中 所 模拟 的 颗粒 数目 
为 15 000。 虽然 无 法 比较 这 些 算法 与 MMC 算法 的 计算 代价 ( 因 文 献 [24]、[30] 中 
都 无 计算 代价 方面 的 数据 ) ,但 可 以 基本 肯定 , MMC 算法 由 于 跟踪 较 少 的 虚拟 颗 
粒 而 大 大 减少 了 计算 代价 。7 种 计算 工 况 的 计算 代价 "型 如 表 4.1 所 示 , 其 
中 计算 环境 为 Athlon Xp2500+ ,512M, Visual Fortran 6. 0, Windows XP profes- 
sional, 而 Tceu 表 示 完 成 某 工 况 的 随机 模拟 所 消耗 的 CPU 时 间 , 以 此 来 指 代 MMC 
算法 的 计算 代价 。 如 无 特别 说 明 , 本 书 所 有 数值 模拟 均 在 这 种 计算 环境 中 完成 ,在 
后 面 不 再 一 一 说 明 。 


表 4.1 Case 1—7 的 计算 代价 


Ni 3000 2000 1000 1000 3000 3000 3000 
Ti/s 1000 8 10 108 1561.3 1561.3 1561.3 
Teru/s 1091 763 94 1211 13 131 401 
4.2.2 纯 破 碎 工 况 


仍然 选择 存在 理论 分 析 解 的 三 种 特殊 工 况 59 进行 数值 模拟 ,以 验证 MMC 算 
法 的 计算 精度 。 三 种 工 况 分 别 为 常 速率 的 二 元 破碎 、 指 数 速率 的 二 元 破碎 和 指数 
速率 的 多 元 破碎 ,初始 条 件 如 表 4. 2 所 示 。 其 中 8 为 Dirac delta 符号 。 颗 粒 破碎 
特征 时 间 尺 度 定义 为 zw 二 1/S(w)。 初 始 颗粒 群 均 为 单 分 散 性 的 ,初始 颗粒 尺度 
Ww 二 1, 初 始 数目 No 一 1000。 虚 拟 颗 粒 初始 数目 等 于 实际 颗粒 数目 , 即 1000, 而 最 
大 数目 为 3000。 


表 4.2 三 种 特殊 破碎 工 况 
TR St) bu) yGev 子 颗 粒 尺度 分 布 w/pm? No NI m/s Ts Teru/s 


Case8 1 2 1/u 均匀 分 布 1 1000 300 1  4n& 8.3 
Case9 v? 2 ”6lv,u/2) ”等 尺度 分 布 1 1000 3000 1 Anak 7.9 
Casel0 v5 11 3(ww1D FREA 1 1000 300 1  4n& 102 


1) Case8, 常 速率 的 二 元 破碎 , 子 颗粒 均匀 分 布 

这 种 工 况 中 子 颗粒 尺度 分 布 为 均匀 分 布 , 即 子 颗粒 以 相同 的 概率 具有 (0,u) 
之 间 的 任何 尺度 ,u 为 母 颗粒 尺度 。 在 这 种 破碎 工 况 中 颗粒 尺度 谱 具 有 连续 性 分 
布 。 破 碎 速 率 为 常数 ,表示 与 颗粒 尺度 无 关 。 理 论 分 析 解 参 照 文献 [31] 。 
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图 4. 10(a) 为 颗粒 平均 尺度 ,颗粒 总 数目 、 颗 粒 尺 度 分 布 的 一 阶 矩 Mi [M(t) = 
IL ,物理 意义 为 颗粒 总 体积 /质量 ] 的 理论 分 析 解 与 MMC 算法 模拟 结果 


的 比较 ,两 者 符合 很 好 。 由 图 可 知 , 在 上 一 4rx 时 刻 处 ,实际 颗粒 总 数目 已 经 是 初始 
颗粒 数目 的 50 多 倍 , 虽 然 虚拟 颗粒 数目 保持 在 3000, 一 颗 虚 拟 颗粒 大 约 代表 17 
颗 实际 颗粒 ,但 是 此 时 MMC 算法 的 模拟 结果 仍然 保持 稳定 而 高 的 计算 精度 。 


v(0)/ vo 


t/s 
(a) 矩 的 时 间 演 变 
-一 理论 分 析 解 ;“MMC 算法 解 
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(b) 特定 时 刻 颗粒 尺度 分 布 
一 o- MMC 算法 解 (1/rwa=2.0); —— MMC 算法 解 (t/a=3.9)， 一 一 理论 分 析 解 


图 4. 10 ”Case8 ,颗粒 尺度 分 布 的 时 间 演 变 
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在 最 大 尺度 和 最 小 尺度 之 间 按照 常用 对 数 分 类 方法 划分 为 200 个 区 间 来 统计 
颗粒 尺度 分 布 的 信息 ,图 4. 10 (b t= 2. Or A £— 3. 9ruas 时 刻 处 的 颗粒 尺度 分 布 
函数 与 理论 分 析 解 的 比较 , 横 坐标 为 颗粒 尺度 w, 纵 坐标 表示 尺度 为 "的 颗粒 所 占 
总 颗粒 数 的 百分比 , 绝 大 部 分 颗粒 的 尺度 在 107* um? 之 上 ,这 些 尺度 的 颗粒 分 布 
曲线 与 理论 分 析 解 符合 很 好 ,数目 极 少 的 .尺度 较 小 的 那 部 分 颗粒 的 尺度 分 布 曲线 
与 理论 分 析 解 定性 符合 ,误差 是 可 以 接受 且 无 关 大 局 的 。 注 意 到 , 随 着 时 间 的 演 
变 ,尺度 较 大 的 颗粒 所 占 比 例 越 来 越 小 , 代 之 由 于 破碎 而 产生 的 尺度 较 小 的 颗粒 ， 
但 是 整个 颗粒 尺度 分 布 曲线 的 基本 形状 保持 不 变 , 这 是 因为 颗粒 破碎 速率 和 颗粒 
破碎 核 均 为 各 向 同性 的 -52 ,颗粒 尺度 分 布 曲线 渐渐 达到 所 谓 的 “ 自 相似 ”(self-sim- 
ilar) z^ Ej AREF” (self-preserving) 4} 7", 

2) Cased ,指数 速率 的 二 元 破碎 , 子 颗 粒 等 尺度 分 布 

这 种 工 况 中 子 颗粒 的 尺度 是 相等 的 ,颗粒 尺度 谱 离 散 分 布 ,颗粒 尺度 只 可 能 为 
wz/2,m/4，…z/bCGOiGi 为 大 于 等 于 零 的 整数 )。 破 碎 速率 满足 指数 法 则 , 即 
认为 破碎 速率 与 颗粒 尺度 的 某 阶 指数 成 正比 。 理 论 分 析 解 参照 文献 L[32] 。 

Cased 中 颗粒 平均 尺度 、 颗 粒 总 数目 .一 阶 矩 M 的 时 间 演 变 如 图 4. 11(a) 所 
示 。 图 4. 11(b) 为 :一 2. Or BI = 3. 9rvs 时 刻 处 的 颗粒 尺度 分 布 曲线 ,模拟 结果 与 
理论 分 析 解 符合 很 好 。 在 本 工 况 中 ,在 最 大 尺度 和 最 小 尺度 之 间 分 别 按照 以 2 为 
底 的 对 数 分 类 方法 划分 为 1000 个 区 间 来 统计 颗粒 尺度 分 布 的 信息 (其 中 2 取 自 子 
上 颗粒 数目 )。 注 意 到 ,由 于 颗粒 破碎 速率 与 颗粒 尺度 相关 ,导致 那些 尺度 较 小 的 颗 
粒 较 难 发 生 破碎 ,所 以 相 比 较 于 Case8 ,颗粒 总 数目 增长 较为 缓和 。 同 样 的 ,颗粒 
尺度 分 布 逐 渐 达到 “ 自 相 似 " 状 态 。 需 要 指出 的 是 ,由 于 虚拟 颗粒 数目 的 限制 ,那些 
数目 较 少 的 (所 占 比例 小 于 10 习 )、 尺 度 较 小 的 颗粒 难以 被 虚拟 颗粒 所 代表 ,所 以 
颗粒 尺度 分 区 曲线 [ 见 图 4. 11(b)] 中 MMC 算法 的 数值 解 只 有 几 个 离散 点 ,但 是 
这 些 数值 解 仍然 与 理论 分 析 解 符合 很 好 。 

3) Case10, 指 数 速率 的 十 一 元 破碎 , 子 颗粒 等 尺度 分 布 

Casel0 类 似 于 Case9 ,不 同 点 在 于 破碎 速率 的 指数 阶 和 子 颗粒 数目 ,这 个 工 况 
是 为 了 检验 MMC 算法 对 于 多 元 破碎 的 适应 性 ,理论 分 析 解 参照 文献 [32]。 在 最 
大 尺度 和 最 小 尺度 之 间 按 照 以 11(11 取 自 该 破碎 工 况 的 子 颗粒 数目 ) 为 底 的 对 数 
分 类 方法 划分 为 1000 个 区 间 来 统计 颗粒 尺度 分 布 的 信息 。 颗 粒 尺度 分 布 的 各 种 
整体 方面 的 信息 和 特定 时 刻 的 信息 均 与 理论 解 符合 很 好 ( 见 图 4.12)。 由 于 是 十 
一 元 破碎 , 相 比 较 于 Case9, 实 际 颗粒 数目 急剧 增长 ,此 时 MMC 算法 仍然 能 够 很 
好 地 描述 颗粒 尺度 分 布 的 时 间 演 变 过 程 。 此 时 颗粒 尺度 分 布 曲线 也 渐 趋 于 “ 自 相 
似 ? 分 布 。 
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2 MMC 算法 解 (1/rw=2.0); --+-- 理论 分 析 解 (1/rw=2.0): 
* MMC 算法 解 (1/rw=3.9); --x-- 理论 分 析 解 (1/rw=3.9): 


图 4.11 “Case9 ,颗粒 尺度 分 布 的 时 间 演 变 


4.2.3 同时 发 生 的 凝 并 和 破碎 


就 数值 方法 的 实现 而 言 , 凝 并 和 破碎 是 最 难处 理 的 两 个 动力 学 事件 ,因为 凝 
并 事件 涉及 两 颗 已 存在 的 颗粒 ,而 破碎 事件 则 产生 多 颗 颗粒 ,所 以 对 于 同时 发 生 
的 凝 并 和 破碎 的 描述 则 更 为 复杂 。 为 了 验证 同时 考虑 凝 并 和 破碎 的 MMC 算 
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(b) 特定 时 刻 颗 粒 尺度 分 布 
© MMC 算法 解 (1/rw=2.0); --+-- 理论 分 析 解 (1/rw=2.0); 
* MMC 算法 解 (1/rw=3.9); 。 --X-- 理论 分 析 解 (1/rww=3.9); 


图 4.12 Case10, 颗 粒 尺度 分 布 的 时 间 演 变 


法 ,对 存在 理论 分 析 解 的 四 种 特殊 工 况 进行 数值 模拟 ,所 有 工 况 均 为 二 元 凝 并 和 
二 元 破碎 ,Casell 一 13 中 颗粒 初始 分 布 为 单 分 散 性 颗粒 ,颗粒 初始 体积 均 为 
人 茵 二 1( 无 量 纲 ) ,初始 颗粒 数目 为 No = 10° (无 量 纲 );Casel4 中 初始 颗粒 尺度 谱 
满足 指数 分 布 , No = 10° (无 量 纲 ); 所 有 工 况 中 虚拟 颗粒 数目 Nt=3000, 其 他 具 
体 计 算 条 件 参照 表 4. 3。 
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RAZ 各 种 计算 条 件 和 相应 的 计算 代价 列表 


算 例 IR A B Tome/s Tw /s TVs Tow /s 
1 Casell 2x107* 0. 005 50 200 5000 492 
2 Casell 107* 0.005 10 200 1000 240 
3 Casell 1077 0. 005 1 200 100 110 
4 Casel2 1077 10 1 9.1 4 570 
5 Casel2 1077 0.5 1 2 80 630 
6 Casel2 10-7 0.25 1 4 160 628 
7 Caselà 107? 10 1 0.1 4 572 
8 Casel3 1077 9.5 1 2 80 616 
9 Casel3 10-7 0.25 1 4 160 629 
10 Casel4 — 6.405X10-? 0.011 1561.28 — 3122.56 ^ 1561.28 74 


1) Casel1, 常 凝 并 核 和 线性 破碎 核 ,离散 颗粒 尺度 谱 形式 ,初始 单 分 散 性 颗 
粒 群 

这 种 工 况 中 * 习 , 凝 并 核 8 为 常数 A, 与 颗粒 尺度 无 关 ; 凝 并 特征 时 间 尺 度 定 
JUS rms 二 1/(AN。)。 只 有 体积 大 于 w 的 颗粒 才 有 可 能 发 生 破碎 , 且 其 子 颗粒 的 
最 小 尺度 为 mw, 破碎 核 S 与 母 颗粒 所 包含 的 初始 颗粒 数目 成 正比 ,S=B(p, 一 1)， 
B 为 破碎 核 常 数 ,p, 为 体积 为 " 的 母 颗粒 所 包含 的 初始 颗粒 数目 ,p, 二 w/w, 对 于 
初始 颗粒 本 身 而 言 ,p, 二 1,S 二 0; 破 碎 特 征 时 间 尺度 定义 为 rw 二 1/B。 具 体 数值 
设置 见 表 4. 3。 子 颗粒 满足 均匀 分 布 , 母 颗粒 (体积 为 w, 包 含 p, 个 初始 颗粒 ) 因 
破碎 而 产生 子 颗粒 | CARBON v E tu 个 初始 颗粒 ) 的 概率 y 为 59 


» E by >1Al<p,<p,—1 
ij = Pri 


0 其 他 
假设 > 为 位 于 [0, 1] 满足 均匀 分 布 的 随机 数 , 则 子 颗粒 7 的 尺度 v 如 下 确 


sg), 


(4. 31) 


vj = vp{integer[r( pa — D] +1} (4. 32) 
式 中 :integer[ JAMA. BATRO k REEK v, v, — o 
颗粒 比 平均 体积 w 定义 为 颗粒 平均 体积 (v) 与 初始 时 刻 颗 粒 平均 体积 w 的 
比值 ,该 工 况 中 os 及 稳定 状态 下 比 平均 体积 vo 的 理论 分 析 解 参照 文献 [6]、 
[36]。 图 4. 13(a) 为 颗粒 比 平均 体积 ww 随时 间 的 演变 规律 。 由 于 子 颗粒 的 最 小 尺 
度 为 mw, 随 着 时 间 演变 ,z" 只 可 能 不 断 增 大 ,表明 颗粒 数目 不 断 减 少 ,在 此 竞争 过 
程 中 颗粒 凝 并 领先 于 破碎 ,但 是 随 着 时 间 的 进一步 推移 ,vn 逐渐 稳定 ,表明 颗粒 数 
目 趋 于 稳定 ,颗粒 破碎 和 凝 并 达到 平衡 。 通 过 设 定 不 同 的 凝 并 核 常数 C 和 破碎 核 
常数 B 可 控制 稳定 状态 下 的 颗粒 比 平均 体积 vs。 数值 模拟 结果 与 理论 分 析 解 符 
合 很 好 。 
颗粒 尺度 分 布 n, RAR TAM ¢ 处 ,包含 加 个 原始 颗粒 的 那些 颗粒 的 总 数目 
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N,G) 与 颗粒 总 数目 NOZE, D a: = D N/NO = 1, nn; 的 理论 分 析 解 参照 
文献 [36]。 图 4. 13(b) 为 rs/rus 一 200 计算 条 件 下 颗粒 尺度 分 布 随时 间 的 演变 ， 
数值 模拟 结果 表明 ,即使 颗粒 演变 开始 不 久 (t 一 3rus) ,直到 较 长 的 颗粒 演变 时 间 
之 后 (t 一 100rws) ,也 仍然 存在 指数 形式 的 颗粒 尺度 分 布 。 数 值 模拟 结果 与 理论 分 
析 解 符合 很 好 。 
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图 4.13 Casell 中 颗粒 尺度 谱 的 时 间 演 变 


2) Casel2 和 Casel3, 常 凝 并 核 和 常 破碎 核 ,连续 颗粒 尺度 谱 形式 ,初始 单 分 
散 性 颗粒 群 

CPAP TI FOO) , 凝 并 核 8 为 常数 A ,破碎 核 S 为 常数 B, 与 Casel6 不 同 的 

是 任何 颗粒 均 存在 破碎 的 概率 。 这 两 个 工 况 的 差异 则 在 于 :Casel2 中 破碎 产生 的 
子 颗 粒 尺 度 满足 均匀 分 布 , 子 颗粒 j 的 尺度 为 vj 二 rv;, 另 外 一 颗 子 颗粒 尺度 v = 
(1 一 站 vi; 而 Casel3 中 破碎 产生 的 两 颗 子 颗粒 尺度 相同 ,vw = u =0. 5v;,。 两 种 工 
况 中 mm 和 wm,a 的 理论 分 析 解 参照 文献 [36] 。 
图 4. 14 为 Casel2 和 Casel3 的 vn 随时 间 的 演变 规律 ,由 于 子 颗 粒 尺度 是 连续 
分 布 的 , 随 着 初始 时 刻 开始 ,ww 可 能 不 断 增 大 也 可 能 不 断 减 小 ,这 取决 于 凝 并 核 和 破 
碎 核 的 比值 。 但 是 随 着 时 间 的 进一步 推移 ,ww 都 将 逐渐 稳定 至 wm, 此 时 颗粒 数目 
趋 于 稳定 ,颗粒 的 破碎 和 凝 并 达到 平衡 。 模 拟 结果 与 理论 解 都 符合 很 好 。 

在 Casel2 和 Casel3 中 .rua/2rue 一 1 的 计算 条 件 下 颗粒 尺度 分 布 随时 间 的 演 
变 如 图 4. 15 所 示 , 颗 粒 尺度 分 布 基本 为 自 保持 (self-preserving) 曲线 “3, 当 颗 粒 
尺度 较 小 时 (v/vn<<1) ,颗粒 尺度 分 布 曲线 离散 得 较为 严重 ,这 主要 是 由 于 统计 颗 
粒 尺度 分 布 时 ,采用 的 是 离散 分 类 的 方法 ,在 最 大 颗粒 尺度 和 最 小 颗粒 尺度 之 间 划 
分 成 若干 个 区 间 ,通过 统计 每 个 尺度 区 间 范 围 内 的 颗粒 数目 来 得 到 尺度 分 布 曲线 。 
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Fd 4.14 频 粒 比 平均 体积 随时 间 的 演变 (Case1l2 和 Casel 3) 
— MMC 算 法 解 ; 一 理论 分 析 解 
通过 进一步 改进 统计 方法 有 望 减少 误差 ,另外 计算 机 本 身 的 计算 精度 不 足 (本 程序 
中 采用 双 精 度 型 数据 类 型 ) 也 是 误差 原因 之 一 。 图 4. 15 中 为 按照 对 数 分 类 方法 划 
分 为 200 个 区 间 的 统计 结果 。 
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图 4.15 颗粒 尺度 分 布 随时 间 的 演变 (Casel7 和 Casel8 5 n, / 205. 一 1) 
a t/tok=33 ^ t/rwk=10; * t/r=20; t/n =303 * t/n 740 
4. 16(a) 9 Casel2 和 Casel3 rc, / 26, =1 计算 条 件 下 标准 化 (normal- 
ized) br R HEAR [5E SL n, CO) =n; GO) /要 ,此 时 ,由 于 颗粒 的 破碎 和 凝 并 达到 平 
fiti ,颗粒 数目 从 初始 时 刻 开始 直到 很 长 的 演变 时 间 之 后 均 基 本 保持 不 变 , 颗 粒 标准 
化 尺度 分 布 也 基本 与 时 间 无 关 , 图 4. 16(a) 中 描绘 的 散 点 是 :一 40ruxs 时 的 模拟 结 
果 , 在 最 大 颗粒 尺度 和 最 小 颗粒 尺度 之 间 按 照 对 数 分 类 方法 划分 成 200 个 区 间 。 
当 ww<<1 时 ,Diemer 等 (站 给 出 了 标准 化 尺度 分 布 的 近似 解 ,如 图 4. 16(a) 中 的 
两 条 斜率 不 同 的 直线 ,Casel2 和 Casel3 的 近似 解 的 直线 斜率 分 别 为 一 2/3 和 
一 0.415。 数 值 模拟 结果 与 近似 解 能 够 达到 定性 符合 ,颗粒 尺度 较 小 处 存在 一 定 
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—- MMC 算法 解 (Case13, 子 颗粒 满足 等 粒 径 分 布 ) © MMC 算 法 解 (Case13) 


图 4.16 Casel2 和 Casel3 尺度 谱 演变 特征 


图 4. 16(b) 为 颗粒 平均 体积 衰减 率 曲 线 , 颗 粒 尺度 较 大 处 与 理论 值 符 合 相当 
好 ,颗粒 尺度 较 小 处 离散 得 较为 严重 ,其 误差 原因 与 前 面 的 分 析 是 一 脉 相 承 的 。 

3) Casel4, 常 凝 并 核 和 线性 破碎 核 ,连续 颗粒 尺度 谱 形式 ,初始 指数 分 布 的 多 
分 散 性 颗粒 群 

TU") MRL IE Casel1(Baltz-Tobolsky 问题 四) 的 连续 颗粒 尺度 谱 形式 ， 
BI yCu, v) —1/v,b(u) =2, SQ) = Bu, 8v, u) =A, FRR BERE E 381^] 43 o 
Patil 和 Andrews? $8] T xx TURN BIG DT. 4 B= 2om/A 的 条 件 被 满足 
时 , 凝 并 和 破碎 达到 平衡 , 即 颗 粒 总 数目 浓度 保持 不 变 ,颗粒 尺度 谱 保持 稳 定 ,仍然 
维持 初始 时 刻 的 颗粒 尺度 分 布 函 数 。 数 值 模拟 中 ,初始 颗粒 尺度 谱 满足 指数 分 布 
[参照 公式 (4. 30) ] ,ve 二 0.029, 不 同时 刻 处 颗粒 尺度 分 布 曲线 如 图 4. 17(a) 所 示 。 
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图 4. 17 Casel4 中 颗粒 尺度 分 布 函 数 的 时 间 演 变 


4 SMBH ARH Monte Carlo 方法 + 133 + 


这 里 初始 时 刻 的 颗粒 尺度 谱 被 按照 对 数 分 类 法 则 离散 为 200 个 区 间 。 在 任意 
时 刻 点 ,从 MMC 算法 统计 得 到 的 颗粒 尺度 分 布 曲线 仍然 保持 初始 时 刻 的 曲线 形 
式 , 即 达到 平衡 稳定 状态 。 而 图 4. 17(b) 所 示 的 颗粒 总 数目 在 初始 数值 (105) 附 近 
脉动 ,误差 不 超过 1246, MMC 算法 对 于 该 工 况 中 颗粒 尺度 分 布 函数 和 颗粒 总 数目 
浓度 的 准确 描述 表明 其 能 够 合理 地 描述 初始 多 分 散 性 颗粒 群 工 况 中 同时 发 生 的 凝 
并 和 破碎 。 

MMC 算法 对 于 同时 发 生 凝 并 和 破碎 的 4 种 工 况 、10 个 算 例 的 计算 代价 %*"9 
如 表 4. 3 所 示 , 所 耗费 的 CPU 事件 一 般 控制 在 几 百 秒 之 内 ,如 此 低 的 计算 代价 有 
利于 MMC 算法 用 于 工程 领域 的 数值 模拟 。 


4.3 ”多重 Monte Carlo 算法 小 结 


基于 目前 已 存在 的 零 维 颗粒 群 平衡 模拟 的 MC 算法 的 种 种 缺陷 ,充分 考虑 到 
多 维 颗粒 群 平衡 模拟 的 各 种 需求 ,我 们 发 展 了 一 种 全 新 的 多 重 Monte Carlo 算法 。 
MMC 算法 引入 加 权 “ 虚 拟 颗粒 ”的 概念 ,认为 尺度 相同 或 相近 的 实际 颗粒 具有 相 
同 的 动力 学 属性 ,被 若干 数目 少 得 多 的 虚拟 颗粒 所 代表 ,虚拟 颗粒 群 与 实际 颗粒 群 
在 颗粒 尺度 分 布 函 数 这 个 参数 上 具有 相同 的 统计 意义 。 加权“ 虚拟 颗粒 ”的 引入 ， 
使 得 MMC 算法 能 够 跟踪 数目 较 少 的 虚拟 颗粒 ,不 仅 具 备 适用 于 工程 计算 的 计算 
代价 , 且 可 以 抛弃 “ 子 系统 "概念 而 模拟 整体 系统 的 颗粒 尺度 分 布 函 数 的 动力 学 演 
变 过 程 ;另外 ,加 权 “ 虚 拟 颗粒 ”的 引入 也 使 得 该 MC 方法 可 以 通过 调整 参与 动力 
学 事件 的 相关 虚拟 颗粒 的 数目 权 值 和 尺度 来 体现 动力 学 事件 的 结果 , 且 能 够 保持 
恒定 的 虚拟 颗粒 数目 从 而 具备 较 高 的 计算 精度 ,能 够 保持 常 计算 区 域 体积 从 而 可 
以 方便 地 应 用 于 工程 实际 计算 和 科学 定量 分 析 ; MMC 算法 基于 时 间 驱 动 技术 , 具 
备 非常 强 的 扩展 能 力 , 不 但 可 以 方便 地 单独 考虑 凝 并 破碎 、 冷 凝 /蒸发 .成 核 , 沉 积 
等 动力 学 事件 ,也 可 以 考虑 几 个 同时 发 生动 力学 事件 ,甚至 可 以 与 求解 颗粒 运动 方 
程 的 算法 耦合 起 来 ,不 但 描 叙 颗粒 尺度 分 布 函数 的 变化 ,而 且 描 叙 颗粒 的 速度 场 等 
属性 ,并 可 进而 扩展 到 考虑 颗粒 场 和 气相 场 演变 的 两 相 满 流 模型 中 去 ,这 部 分 的 研 
究 内 容 将 在 第 5 章 中 详细 介绍 。 

我 们 利用 特殊 工 况 下 的 理论 分 析 解 、 详 细 验 证 了 MMC 算法 对 于 初始 单 分 散 
性 或 多 分 散 性 颗粒 群 . 单 动力 学 事件 或 复合 动力 学 事件 .各 种 动力 学 事件 的 典型 核 
模型 等 的 描述 精度 , MMC 算法 对 14 个 特殊 工 况 的 数值 模拟 结果 充分 证 明 MMC 
算法 对 于 纯 凝 并 、 破 碎 等 动力 学 事件 ,对 于 同时 发 生 的 凝 并 和 破碎 等 复合 动力 学 事 
件 均 具 有 较 高 的 计算 精度 和 计算 效率 。 

4.4 节 将 把 MMC 算法 与 其 他 几 种 主流 MC 方法 进行 定量 比较 ,分 析 MMC 
算法 的 误差 来 源 ,以 期 进一步 改进 其 计算 精度 和 计算 效率 。 
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4.4 零 维 颗粒 群 平衡 模拟 Monte Carlo 方法 的 
性 能 定量 评判 方法 


4.4.1 为 什么 要 进行 几 种 Monte Carlo 方法 的 定量 比较 


MMC 算法 对 各 种 特殊 工 况 进行 数值 模拟 ,模拟 结果 与 相应 的 理论 分 析 解 或 
数值 解 进行 比 较 , 证 明 其 具有 较 高 的 计算 精度 , 且 计算 代价 通常 较 低 。 但 是 ,对 于 
某 些 工 况 , 如 初始 指数 分 布 的 多 分 散 性 颗粒 群 所 经 历 的 布朗 凝 并 核 工 况 ,MMC 算 
法 仍然 存在 一 定 的 数值 误差 。 另 外 ,对 于 随机 算法 而 言 , 由 于 其 通常 具有 比 矩 方法 
等 欧 拉 方 法 更 多 的 计算 资源 消耗 ,所 以 计算 代价 一 直 是 评判 MC 方法 性 能 优 劣 的 
重要 指标 之 一 。 由 于 MMC 算法 涉及 多 个 子 过 程 的 耦合 , 且 MMC 算法 对 于 各 利 
动力 学 事件 的 处 理 方法 各 异 , 对 其 进行 数值 误差 分 析 和 计算 代价 分 析 是 一 个 较为 
艰巨 的 任务 。 可 行 策略 是 把 MMC 算法 与 目前 已 经 发 表 并 得 到 广泛 应 用 的 几 种 主 
流 MC 方法 进行 定量 比较 ,在 比较 中 充分 理解 MMC 算法 的 计算 精度 和 计算 效率 
损耗 的 原因 , 即 找 出 数值 误差 和 数值 负担 的 来 源 。 然 后 在 对 MMC 算法 的 数值 精 
度 和 计算 效率 进行 全 面 理解 的 基础 上 ,对 其 进行 改进 ,以 尽 可 能 提高 其 计算 精度 和 
计算 效率 。 

目前 几 种 主流 的 MC FH: Matsoukas 4507999 发 展 的 常数 目 法 (constant 
number method) ,属于 事件 驱动 的 MC 方法 ;Maisels 等 "引发 展 的 阶梯 式 常 体积 
法 (stepwise constant volume method) ,属于 事件 驱动 的 MC 方法 和 阶梯 式 常 数目 
法 ;Liffman 忠 所 发 展 的 直接 模拟 Monte Carlo 方法 (本 书 称 之 为 时 间 驱 动 DSMC 
方法 ,time-driven direct simulation Monte Carlo, DSMC) ,属于 时 间 了 驱动 MC 方 
法 ,阶梯 式 常 体积 法 和 阶梯 式 常数 目 法 ;而 多 重 Monte Carlo 算法 同时 属于 常数 目 
法 、 常 体积 法 和 基于 时 间 驱 动 的 MC 方法 。 以 上 几 种 方法 都 经 过 了 较为 全 面 的 验 
证 , 且 均 具有 较 高 的 计算 精度 。Maisels 等 "中 使 用 一 个 同时 发 生 凝 并 ,生长 和 成 核 
的 实际 工 况 比较 了 阶梯 式 常 体积 法 和 常数 目 法 的 计算 精度 和 计算 代价 ,他 们 利用 
可 能 存在 数值 误差 的 离散 -分 区 法 的 计算 结果 作为 评判 标准 ;另外 ,阶梯 式 常 体积 
法 在 颗粒 数目 增长 的 工 况 中 需要 进行 颗粒 的 随机 抛弃 动作 ,将 带 来 一 定 的 误差 ,而 
文献 [38] 的 工 况 中 颗粒 总 数目 不 断 衰减 ,阶梯 式 常 体积 法 不 需要 进行 倍 减 动作 , 故 
无 法 评判 颗粒 数目 不 断 增加 时 两 种 MC 方法 的 计算 精度 ; 至 关 重要 的 一 点 是 ,对 
于 这 种 同时 发 生 几 个 动力 学 事件 的 工 况 , 难 以 分 析 MC 误差 的 真实 来 源 。 所 以 ， 
文献 [38] 得 到 的 结论 一 一 即 阶梯 式 常 体积 法 比 常数 目 法 更 精确 和 更 快 一 一 并 不 完 
全 令 人 信服 。 
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4.4.2 Monte Carlo 方法 定量 比较 的 策略 


我 们 设计 如 下 策略 来 实现 四 种 MC 方法 (即时 间 驱 动 直接 模拟 Monte Carlo 
方法 、 阶 梯 式 常 体积 法 、 常 数目 法 和 多 重 Monte Carlo 算法 ) 的 定量 比较 ; 

D 分 别 比较 各 种 MC 方法 对 各 种 单独 动力 学 事件 工 况 的 描述 精度 和 计算 代 
价 。 这 是 因为 同时 发 生 多 个 动力 学 事件 的 工 况 中 ,难以 判定 数值 误差 是 由 哪 种 事 
件 所 主导 。 

(2) 比较 各 种 MC 方法 对 于 颗粒 总 数目 浓度 N( 颗 粒 尺度 分 布 的 零 阶 矩 )、 颗 
粒 总 质量 浓度 M( 颗 粒 尺 度 分 布 的 一 阶 矩 ) 以 及 特定 时 刻 的 颗粒 尺度 分 布 函数 的 
计算 精度 。 这 是 因为 ,求解 零 维 GDE 的 MC 方法 的 重要 任务 就 是 描述 颗粒 尺度 
分 布 函数 的 时 间 演 变 过 程 ,是 否 能 对 该 关键 时 间 变 量 进行 准确 描述 是 评判 这 种 
MC 方法 性 能 优 劣 的 最 重要 指标 ;但 是 ,另外 一 方面 , 某 些 工 况 中 颗粒 尺度 谱 保持 
稳定 或 近似 稳定 (如 初始 单 分 散 性 颗粒 群 经 历 纯 沉 积 、 纯 成 核 纯 冷凝 等 动力 学 演变 
时 ) ,此 时 利用 颗粒 尺度 分 布 的 两 个 关键 的 统 观 参数 , 即 N 和 M 可 以 评判 MC 方法 
的 性 能 。 对 于 单 组 分 颗粒 群 , 通 常 把 颗粒 总 体积 浓度 和 颗粒 总 质量 浓度 等 同 起 来 。 

(3) 仍然 采用 特殊 工 况 中 的 理论 分 析 解 作为 MC 方法 模拟 结果 的 数值 精度 的 
评判 标准 。 这 是 因为 其 他 GDE 数值 方法 ,如 离散 -分 区 法 ,本 身 即 存在 一 定 的 数 
值 误差 。 

(4) 通过 颗粒 数目 浓度 、 颗 粒 质 量 浓度 和 颗粒 尺度 分 布 函 数 的 整体 方差 来 评 
价 各 种 MC 方法 的 性 能 优 劣 。 这 是 因为 ,比较 N, M 和 特定 时 刻 颗粒 尺度 分 布 函 
数 的 MC 方法 模拟 结果 与 相应 的 理论 分 析 解 ,虽然 能 够 清晰 地 得 到 某 时 刻 模 拟 结 
果 与 理论 解 的 偏离 ,但 是 无 法 从 整体 的 角度 来 评价 MC 方法 的 性 能 ,无 法 依据 一 
些 定量 的 指标 来 评判 MC 算法 对 于 某 种 动力 学 事件 的 描述 精度 ,而 通过 得 到 这 些 
参数 的 整体 方差 将 建立 一 个 评判 MC 方法 性 能 的 定量 体系 。 

(5) 仅仅 针对 初始 单 分 散 性 颗粒 群 工 况 。 因 为 MC 方法 跟踪 的 是 离散 的 颗粒 
群 ,对 于 具有 连续 函数 形式 (如 指数 函数 或 对 数 正 态 函数 ?分布 规 律 的 初始 多 分 散 
性 颗粒 群 ,MC 方法 需要 对 其 进行 离散 和 初始 化 ,这 将 带 来 一 定 程度 的 离散 误差 ， 
这 种 误差 的 存在 不 利于 辨 明 MC 方法 本 身 存在 的 数值 误差 。 

(6) 为 了 减少 随机 算法 本 身 的 统计 误差 ,这 里 采用 不 同 的 随机 数 产生 种 子 
(seeds) 对 所 有 工 况 均 进行 三 次 MC 循环 计算 ,并 取 平 均值 作为 最 终 的 数值 模拟 
结果 。 

CD 通过 比较 不 同 MC 方法 完成 同一 任务 的 CPU 时 间 来 评判 它们 的 计算 代 
价 。 由 于 MC 方法 的 计算 代价 与 模拟 颗粒 数目 关系 密切 ,而 阶梯 式 常 体积 法 和 时 
间 驱 动 DSMC 方法 无 法 始终 保持 模拟 过 程 中 模拟 颗粒 数目 不 变 ( 冷 凝 工 况 除外 )， 
我 们 设 定 这 些 MC 方法 具有 同样 的 初始 模拟 颗粒 数目 。 
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4.4.3 Monte Carlo 方法 的 性 能 定量 评判 准则 


在 MC 方法 定量 比较 的 策略 的 指导 下 ,我 们 发 展 了 MC 方法 的 性 能 定量 评判 
准则 ,核心 思想 是 建立 各 种 关键 常数 (颗粒 数目 浓度 .颗粒 质量 浓度 .颗粒 尺度 分 布 
函数 ) 的 平均 误差 或 平均 方差 ,这 些 平均 方差 综合 考虑 的 MC 方法 在 一 段 时 间 之 
内 的 整体 性 能 。 我 们 把 这 些 平均 方差 作为 评判 MC 方法 计算 精度 的 主要 指标 。 

第 i 次 MC 循环 中 时 刻 颗 粒 数目 浓度 N 的 瞬时 平均 方差 cv;(2) 定 义 如 下 : 


L [Af (NO-NO wo \? 
ox — iri | ee Jar (4. 33) 


RP: NOJA) c 处 颗粒 数目 浓度 的 MC 模拟 结果 ; NCO) chery A t RETO Ab 
目 浓度 的 理论 值 。 
owi(b) 的 离散 形式 计算 公式 为 


Oy, (t) = (4. 34) 


N; — Niwa 
EA iea) 


SUH Ly 0-8 E] AS E T] BA NA j 个 时 间 和 窗口 , 即 t = 
5L, At 时 刻 处 的 颗粒 数目 浓度 的 MC 方法 模拟 值 ; Ni.wes 为 对 应 时 刻 处 的 颗 
粒 数目 浓度 理论 值 。 多 次 MC 循环 的 颗粒 数目 浓度 N 的 瞬时 平均 方差 on(?) 为 


Q 
ex) = repo (4.35) 
a 


式 中 :Q 为 MC 循环 的 次 数 。 
同样 ,颗粒 质量 浓度 M 的 瞬时 平均 方差 cv(z) 为 


if | (Se) ar = (M Mj cory Y. 
M(t) theory LA M. theory 


oOMi(t) = 
(4. 36) 
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类 似 地 ,对 于 初始 单 分 散人 性 颗粒 群 工 况 , 可 以 定义 颗粒 尺度 分 布 函数 的 整体 方 
BA 
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+ 时 刻 从 颗粒 群 中 得 到 尺度 为 w 的 颗粒 的 概率 ; mol 为 无 量 纲 的 颗粒 数目 浓度 ， 
Now =1/I=N A) ieor vo /M(t) ioy (对 于 凝 并 破碎 工 况 ) ,5 为 无 量 纲 的 颗粒 平均 尺 
度 。 如 果 在 方程 中 不 引入 noa ,颗粒 尺度 分 布 函数 的 整体 方差 o4(1) 随 时 间 演 变 而 
不 断 减 小 ,这 显然 不 能 严格 度量 颗粒 尺度 分 布 函数 的 数值 计算 误差 。 而 在 凝 并 工 
况 中 ,随时 间 增 长 颗粒 平均 尺度 不 断 增 大 ,在 该 方程 中 引入 moa ZJE soa Ct) BERTE 
演变 而 不 断 增 长 ,更 能 形象 地 描述 颗粒 尺度 分 布 函数 的 计算 误差 。 离 散 形式 的 


oai OMF: 
D r 
M 1 we (Pj (t) — Pj CO theory V. 
eum fT x2. ( pm ) (4. 38) 


FUE Less RI Am 分 别 为 颗粒 群 中 尺度 最 大 和 最 小 的 颗粒 所 包含 的 单 体 颗粒 (初始 
颗粒 ) 的 数目 ,K 一 Asx 一 Amm 十 1 为 颗粒 尺度 谱 的 离散 区 间 数 目 ; P; (z) 为 上 时 刻 得 
到 含有 7 个 单 体 的 颗粒 的 概率 。 

Q 次 MC 循环 的 颗粒 尺度 分 布 函数 整体 方差 的 平均 值 cs CO A 


Q 
POR Lono (4. 39) 
e 


4.5 几 种 主流 Monte Carlo 方法 的 比较 


为 了 对 以 上 四 种 主流 的 MC 方法 进行 较为 全 面 的 评判 ,本 节选 择 纯 凝 并 ( 颗 
粒 数目 减少 而 颗粒 总 质量 不 变 )、 纯 破碎 (颗粒 数目 增加 而 颗粒 总 质量 不 变 ) 、. 纯 准 
凝 /蒸发 (或 表面 生长 /消融 ) (颗粒 质 量变 化 而 颗粒 总 数目 不 变 ) , 纯 成 核 (颗粒 总 质 
量 和 总 数目 都 增加 ?和 纯 沉 积 (颗粒 总 质量 和 总 数目 都 减少 ) 等 五 种 理想 工 况 ,来 详 
细 比 较 和 分 析 以 上 四 种 MC 方法 的 计算 精度 和 计算 代价 ,并 讨论 其 各 自 的 优 缺 点 
和 适用 范围 。 

本 节 所 有 工 况 中 ,初始 颗粒 尺度 分 布 均 满足 单 分 散 性 分 布 , 且 初 始 颗粒 尺度 
w 二 1( 无 量 纲 )。 对 于 常数 目 法 ,由 于 Lin 等 四 已 经 证 明 质量 法 比 数目 法 更 为 稳 
定 、 对 各 种 复杂 工 况 的 适用 性 更 强 , 以 下 所 有 常数 目 法 均 采 用 质量 法 来 实现 。 如 无 
特别 说 明 , 常 数目 法 利用 接受 -拒绝 法 来 实现 主 颗粒 的 选择 ;而 阶梯 式 常 体积 法 则 
采用 累积 概率 法 来 选择 主 颗粒 。 


4.5.1 纯 凝 并 工 况 


所 有 MC 方法 描述 动力 学 事件 的 难点 均 是 颗粒 凝 并 ,计算 代价 的 消耗 也 最 
多 。 颗粒 凝 并 一 直 是 MC 方法 的 重点 。 对 凝 并 处 理 的 难点 很 大 程度 上 是 由 于 一 
次 凝 并 事件 有 两 颗 颗粒 参与 。 
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1) Casel , 常 凝 并 核 工 况 


选择 凝 并 核 B; —A— 107 m/s, E] t BURCH YR BE 7g. No 一 10"m ,颗粒 特 
征 凝 并 时 间 尺 度 定义 为 rws 一 1/(NoA) ,具体 计算 条 件 参 照 表 4. 4。 


表 4.4 Casel —7 的 计算 条 件 和 计算 代价 ” 


IR sa m aana "S umeak 
No 1000 1000 1000 1000 
Casel WOHTI Ti(s) l0 rang 10 romg 10 teg 10 toong 
a - dan 0.01 0.01 
TG) 18.07 45.15 5.55 13.01 
No 2000 2000 2000 2000 
Case2, 线 性 凝 TG) Tome Tous Tow Tow. 
并 核 工 况 a 一 一 0. 005 0. 005 
Toya) 23.52 71.67 41.30 208. 79 
No 2000 2000 2000 2000 
Case3 ZKJ BE T Tow Ton Toone Tog 
并 核 工 况 一 一 0.01 0.01 
Tess) 14.81 (12.439) 49.97 (54. 189) — 49.13 241. 80 
No 3000 3000 3000 3000 
Ca ER TG) 10000, 1000nw 100r, 1000, 
a = = 0. 0002 0. 0002 
Talað 6.55 2.99 21.71 20. 59 
No 3000 3000 3000 3000 
bids RA TG Ard Atend Atoni Atoni 
a = = 0.01 0. 001 
Tous) 101. 28 104. 68 47.39 578.01 
No 3000 3000 3000 3000 
Gis neice TG) Sot St mac Stat Stel 
A = E ia pai 
Tens) 6.51 3.01 6.59 29.60 
No 3000 3000 3000 3000 
ciate Tis) 12ram I 12r 12rumo 
a - = 0. 00033 0.001 
TasG) 13.02 23.81 29.90 142.02 


D 所 有 工 况 的 内 存 消耗 均 为 O(N,),N, 为 模拟 颗粒 数目 。 
2) 在 其 他 工 况 中 ,阶梯 式 常 体积 法 均 采 用 累积 概率 法 实现 ,而 常数 目 法 采用 接受 -拒绝 法 实现 。 


3) 表示 该 种 事件 驱动 MC 采用 累积 概率 法 实现 。 
4) 表示 该 种 事件 驱动 MC 采用 接受 -拒绝 法 实现 。 
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常 凝 并 核 工 况 中 NO) .M(z)、 特 定时 刻 颗 粒 尺 度 分 布 函数 Pi voy (2) .ov CO 、 
oat) 的 曲线 如 图 4. 18 所 示 。 综 合 考察 图 4. 18, 可 以 发 现 ,两 种 时 间 驱 动 MC 方 
法 (时 间 驱 动 DSMC 方法 和 MMC 方法 ) 和 常数 目 法 对 于 颗粒 数目 浓度 N 和 颗粒 
质量 浓度 M. 的 描述 精度 在 同一 等 级 上 , 均 低 于 阶梯 式 常 体积 法 的 描述 精度 ,阶梯 
式 常 体积 法 几乎 精确 描述 了 颗粒 数目 浓度 的 时 间 变 化 规律 。 而 两 种 事件 驱动 MC 
方法 (阶梯 式 常 体积 法 和 常数 目 法 ) 严 格 保持 凝 并 过 程 中 颗粒 尺度 分 布 的 一 阶 矩 即 
颗粒 总 质量 浓度 M 不 变 ,而 两 种 时 间 驱 动 MC 方法 表现 出 一 定 程度 的 误差 ,其 中 
MMC 算法 的 误差 更 大 一 些 。 这 种 数值 误差 的 产生 直接 关联 于 时 间 步 长 的 计算 方 
案 。 时 间 驱 动 MC 方法 在 一 个 时 间 步 长 内 认为 各 个 动力 学 事件 互相 解 耦 ,无 法 精 
确 确 定 两 次 动力 学 事件 之 间 的 等 待 时 间 , 必 将 产生 一 定 程度 的 误差 ;阶梯 式 常 体积 
法 精确 计算 等 待 时 间 ; 而 采用 质量 法 实现 的 常数 目 法 在 严格 维持 M 不 变 的 同时 ， 
基于 第 一 1 次 凝 并 事件 之 后 颗粒 群 的 平均 尺度 4v),-1 来 计算 两 次 凝 并 事件 之 间 
的 时 间 间 隔 Ave: 


= 1 TN Sol Mia 
ViaResa Rosa Ne Resa N, CO (4.40) 


RP: N, 为 模拟 颗粒 总 数目 ,在 常数 目 法 中 为 常数 ;V 为 计算 区 域 体积 ;Re 为 凝 
HARM” +s“), 

事件 驱动 MC 的 优点 在 于 不 需要 指定 时 间 步 长 ,而 可 以 依据 实际 发 生 的 动力 
学 事件 来 计算 等 待 时 间 。 对 于 常数 目 法 而 言 ,在 第 E— 1 次 凝 并 事件 之 后 ,两 颗 模 
拟 颗粒 合 二 为 一 ,将 留 下 一 个 空隙 ,此 时 随机 选择 一 颖 模拟 颗粒 (尺度 为 vi 0 AF 
填充 某 颗 主 颗粒 所 留 下 的 空隙 。 如 果 基于 颗粒 尺度 v-, 来 计算 两 次 凝 并 事件 之 间 
的 时 间 间 隔 Ax : 


At 


zo cp) es X Mesa 
VoRa 7 Resa Nove (EID 


则 可 以 精确 描述 颗粒 数目 浓度 的 时 间 演 变 过 程 ,如 图 4. 18(a) 和 (d) 所 示 , 采 用 方 
程 (4. 41) 的 常数 目 法 与 阶梯 式 常 体积 法 的 精度 处 于 同一 水 平 。 实 际 上 ,多 次 随机 
选择 的 vk BFB A (o) ,所 以 A 的 平均 值 即 为 At ,但 是 Axt 体 现 了 实时 
发 生 的 动力 学 事件 对 于 等 待 时 间 的 影响 ,所 以 能 够 精确 描述 颗粒 数目 浓度 。 然 而 ， 
方程 (4. 40) 更 为 通用 ,适合 于 一 般 工 况 ( 如 非 质量 守恒 的 离散 系统 内 颗粒 动力 学 演 
287) ,所 以 本 书 仍然 基于 (v);-, 来 计算 两 次 凝 并 事件 之 间 的 时 间 间 隔 Ateo 

对 于 颗粒 尺度 分 布 函数 这 个 关键 目标 参数 的 描述 上 ,四 种 MC 方法 的 精度 几 
平一 致 ,在 经 历 了 短暂 的 初始 过 渡 期 之 后 ,四 种 MC 方法 的 o2(z) 曲 线 收 敛 在 一 起 ， 
且 与 时 间 尺 度 存在 明显 的 指数 法 则 关系 , 即 c(t)~z**。 值 得 注意 的 是 ,对 于 颗粒 
尺度 谱 的 高 端 部 分 , 即 对 于 那些 尺度 较 大 的 颗粒 类 , 由 于 该 类 颗粒 的 数目 越 来 越 


Ath 
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一 阶梯 式 常 体积 法 ; -， 常数 目 法 [公式 (4.40)]; “一 阶梯 式 常 体积 法 ; 。 一" 常数 目 法 ; 


一 一 常数 目 法 [公式 (4.40)]; -o- 时 间 驱 动 DSMC 方 法 ; 一 -时 间 驱 动 DSMC 方 法 ;一 *- MMC 算 法 
+= MMC 算 法 


ott 
1X104 
Et 
1X107; 
XM, 
fic 
xg 
E 
1X10": 
0.0001 0.01 0.1 1 10 100 1000 
D 
(c) 颗粒 尺度 分 布 (d) 颗粒 数目 浓度 的 平均 方差 


一 理论 分 析 解 ; 一 阶梯 式 常 体积 法 ; t 阶梯 式 常 体积 法 ; 一 一 常数 目 法 [公式 (4.40)j; 
常数 目 法 ;一 - 时 间 驱 动 DSMC 方 法 ; -*- 常 数目 法 [公式 (4.41)]; -。- 时 间 驱 动 DSMC 方 法 ; 


== MMC 算 法 一 -MMC 算 法 
0.08 
0.07 ot 
0.06 0.01 
005 
S 0.04 0001 
E 
0.03 Dis 
0.02 
0.01 1x10" 
0.09 pao 
0001 00 Ol 1 10 100 1000 0001 001 01 1 10 100 1000 
[m Lom 
(e) 颗粒 质量 浓度 的 平均 方差 (P) 颗粒 尺度 分 布 函 数 的 整体 方差 
一 一 阶梯 式 常 体积 法 ; —- 常数 目 法 ; 一 一 阶梯 式 常 体积 法 ; —- 常数 目 法 ; 
—— 时 间 驱 动 DSMC 方 法 ; 一- MMC 算 法 一 一 时 间 驱 动 DSMC 方 法 ; —--MMC HE 


图 4. 18 Casel, 常 凝 并 核 工 况 
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小 , 几 种 MC 方 法 的 计算 结果 均 与 理论 解 越 来 越 偏离 ,如 图 4. 18(c) 所 示 , 但 是 
MMC 算法 的 误差 更 小 一 些 , 基 本 围绕 理论 分 析 解 脉动 ,这 是 因为 MMC 算法 引入 
了 加 权 虚 拟 颗粒 的 概念 ,那些 数目 较 小 的 颗粒 类 仍然 可 以 被 一 些 数目 权 值 较 小 的 
虚拟 颗粒 所 代表 ,而 这 些 采用 子 系统 概念 的 那些 MC 方法 (时 间 驱 动 DSMC 方法 、 
阶梯 式 常 体积 法 和 常数 目 法 ), 由 于 具有 统一 的 数目 权 值 ,无 法 代表 这 些 数目 很 少 
的 颗粒 类 ,更 无 法 跟踪 其 动力 学 演变 过 程 。 

对 于 常 凝 并 核 ,时 间 驱 动 MC 方法 比 事件 驱动 MC 方法 更 为 省 时 ,而 阶梯 式 
常 体积 法 和 时 间 驱 动 DSMC 方法 分 别 比 它们 各 自 的 竞争 对 手 , 即 常数 目 法 和 
MMC 算法 ,计算 代价 更 小 ,这 主要 归 因 于 阶梯 式 常 体积 法 和 时 间 驱 动 DSMC 方法 
的 模拟 颗粒 数目 总 是 在 No/2 一 Nu 之 间 , 而 常数 目 法 和 MMC 算法 的 模拟 颗粒 数 
目 总 是 No. 

2) Case2 ,线性 凝 并 核 工 况 

ARRI B; — ACu / vo d- v; / v) 107 (wy/mw 十 wy/w)ms/s, No 一 100m , 
To 7 1/ CANO ,具体 计算 条 件 参照 表 4. 4, 结 果 如 图 4. 19 所 示 。 

与 Casel 的 情形 类 似 , 两 种 时 间 驱 动 MC 及 常数 目 法 对 于 颗粒 数目 浓度 的 描 
述 精度 在 一 个 水 平 ,而 均 明 显 低 于 阶梯 式 常 体积 法 ,阶梯 式 常 体积 法 精确 描述 了 
N 的 时 间 演 变 过 程 ;两 种 事件 驱动 MC 方法 均 严格 保持 颗粒 总 质量 守恒 ,而 两 种 
时 间 驱 动 MC 方法 表现 出 一 定 程度 的 误差 ,特别 是 MMC 算法 对 于 M 的 误差 相 比 
较 于 其 他 三 种 MC 方法 尤为 明显 ,虽然 实际 上 其 误差 精度 控制 在 2% 以 内 ; 四 种 
MC 方法 均 较 好 地 描述 了 特定 时 刻 的 颗粒 尺度 分 布 ,而 MMC 算法 在 颗粒 尺度 谱 
的 高 端 部 分 精度 更 高 一 些 , 但 是 整体 而 言 几 种 MC 方法 对 颗粒 尺度 分 布 函 数 的 描 
述 在 同一 水 平 。 

对 于 线性 凝 并 核 工 况 ,事件 驱动 MC 方法 通常 比 时 间 驱 动 MC 方法 更 省 时 ,但 
是 ,具体 的 CPU 消耗 方面 ,阶梯 式 常 体积 法 二 时 间 驱 动 DSMC 方法 二 常数 日 法 二 
MMC 算法 ,这 主要 是 由 于 前 两 种 MC 方法 中 跟踪 的 颗粒 数目 总 是 小 于 等 于 后 两 
种 MC 方法 中 跟踪 的 模拟 颗粒 数目 ,由 于 MC 方法 处 理 凝 并 时 需要 对 模拟 颗粒 进 
行 二 重 循环 ,所 以 处 理 较 少 的 模拟 颗粒 将 省 时 得 多 ,这 时 CPU 的 节省 甚至 超出 了 
时 间 了 驱动 MC 的 低 效 率 。 

3) Case3, 二 次 方 凝 并 核 工 况 

选择 凝 并 核 B; = 二 AC(v/wXv/w)=10 (wv/w X vj/w) m $ s, No = 
10? m^ ra, 一 1/(ANo), 具 体 计 算 条 件 参 照 表 4. 4, 结 果 如 图 4. 20 所 示 。 

这 种 工 况 中 ,两 种 时 间 驱 动 MC 对 于 颗粒 数目 浓度 的 相对 误差 在 4% 之 内 , 常 
数目 法 对 N 的 相对 误差 在 2% 以 内 ,而 阶梯 式 常 体积 法 仍然 保持 了 其 对 于 凝 并 事 
件 的 精确 描述 性 能 ,高 精度 地 描述 了 N 和 M 的 时 间 演 变 , 常 数目 法 也 精确 描述 了 
M, 时 间 驱 动 DSMC 也 较 高 精度 地 描述 了 M(t) ,而 MMC 算法 无 法 严格 保持 颗粒 
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一 理论 分 析 解 ; —- 阶梯 式 常 体积 法 ; -…- 常数 目 法 ; 


(e) 颗粒 质量 浓度 的 平均 方差 


(A 颗粒 尺度 分 布 函 数 的 整体 方差 


图 4. 19 ”Case2 ,线性 凝 并 核 工 况 


-- 时 间 驱 动 DSMC 方法; -+ MMC 算法 


总 质量 不 变 ,相对 误差 在 3% 范 围 内 。 相 比较 于 常 凝 并 核 工 况 和 线性 凝 并 核 工 况 ， 
这 种 工 况 的 颗粒 尺度 谱 急 剧 扩展 ,虽然 四 种 MC 方法 都 相对 高 精度 地 描述 了 颗粒 
尺度 谱 的 低 端 部 分 [如 图 4. 20(c) 中 <12 的 部 分 ], 但 是 只 有 MMC 算法 的 特定 时 
刻 颗 粒 尺 度 分 布 函数 的 模拟 结果 仍然 围绕 理论 分 析 解 波动 ,而 其 他 三 种 MC 均 明 
显 偏离 了 理论 分 析 解 ,甚至 无 法 考虑 到 那些 尺度 较 大 、 而 数目 较 少 的 颗粒 (如 含有 
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[m Dim 
(e) 颗粒 质量 浓度 的 平均 方差 CO) 颗粒 尺度 分 布 函 数 的 整体 方差 
图 4.20 Case3, 二 次 方 凝 并 核 工 况 
— 理论 分 析 解 。 -。- 阶梯 式 常 体积 法 (接受 拒绝 法 )， —- 阶梯 式 常 体积 法 (累积 概率 法 ); 
一 - 常数 目 法 (接受 拒绝 法 ): —- 常数 目 法 (累积 概率 法 )， —- 时 间 驱 动 DSMC 方法 ， -*- MMC 算 法 
100 个 以 上 单 体 的 颗粒 ) 。 


利用 这 种 工 况 考 察 了 两 种 事件 驱动 MC 方法 采用 累积 概率 法 或 接受 -拒绝 法 
实现 时 的 性 能 。 无 论 是 对 于 颗粒 数目 浓度 、 颗 粒 质 量 浓度 这 些 整 体 统计 参数 ,还 是 
对 于 颗粒 尺度 分 布 函数 这 种 细 观 统计 参数 ,采用 累积 概率 法 或 接受 -拒绝 法 实现 事 
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件 驱动 MC 方法 ,在 计算 精度 上 没有 明显 差异 。 但 是 对 于 同一 个 事件 驱动 MC 方 
法 ,采用 累积 概率 法 时 的 计算 代价 要 稍稍 高 于 采用 接受 -拒绝 法 。 

4) 分 析 

(1) 计算 精度 。 

首先 总 结 几 种 MC 方法 对 于 凝 并 事件 中 颗粒 数目 浓度 N 和 质量 浓度 M. 的 描 
述 精 度 。 综 合 起 来 ,对 于 NC) A M(z) ,两 种 事件 驱动 MC 方法 (阶梯 式 常 体积 法 
和 常数 目 法 ) 要 比 时 间 驱 动 MC. 方法 (时 间 驱 动 DSMC 方法 和 MMC 方法 ) 计 算 精 
度 更 高 。 时 间 驱 动 MC 对 凝 并 事件 的 处 理 的 主要 误差 来 源 于 : 在 一 个 At 内 ,可 能 
同时 发 生 若干 个 凝 并 事件 ,同一 颗 颗粒 参与 了 多 次 凝 并 事件 ,同时 扮演 了 跟踪 颗粒 
和 凝 并 伙伴 的 角色 ,这 些 动力 学 事件 互相 关联 ,实际 上 不 能 解 耦 , 即 存在 所 谓 的 “ 解 
看 误差 "。 时 间 步 长 越 小 ,其 内 凝 并 事件 越 少 , 解 看 误差 越 小 。 时 间 驱 动 MC 方法 
一 般 通 过 调整 乘积 因子 a 来 减 小 时 间 步 长 和 人 解 看 误差 ,但 是 计算 代价 将 相应 地 增 
大 。 由 于 时 间 了 驱动 MC 方法 无 法 精确 地 计算 两 次 动力 学 事件 之 间 的 等 待 时 间 , 这 
种 解 耦 误差 是 它 无 法 完全 避免 的 ,这 种 解 耦 误差 严重 制约 了 时 间 驱 动 MC 方法 的 
计算 精度 。 而 在 事件 驱动 MC 方法 中 ,所 有 凝 并 事件 被 逐一 离散 , 即 一 个 凝 并 事 
件 接着 一 个 凝 并 事件 发 生 , 不 可 能 存在 一 颗 模 拟 颗粒 参与 多 次 凝 并 事件 和 扮演 多 
重 身份 的 问题 ,这 种 MC 方法 能 够 精确 地 依据 当前 的 事件 发 生 速率 来 计算 两 个 动 
力学 事件 之 问 的 时 间 间 隔 ,所 以 精确 描述 了 凝 并 事件 ,不 存在 解 耦 误差 。 

对 于 时 间 驱 动 DSMC 方法 而 言 ,另外 一 个 误差 源 是 : 由 于 每 个 时 间 步 长 之 
内 ,时 间 驱 动 MC 方法 的 凝 并 事件 数目 无 法 控制 , 当 需 要 倍增 子 系统 时 ,模拟 颗粒 
数目 并 不 一 定 恰恰 是 初始 模拟 颗粒 数目 的 一 半 , 此 时 需要 在 复制 现 有 模拟 颗粒 之 
后 随机 添加 或 者 抛弃 一 定数 目的 模拟 颗粒 ,使 得 新 的 子 系统 内 模拟 颗粒 数目 恢复 
初始 数值 ,这 个 过 程 将 导致 一 定 的 误差 , 称 为 “阶梯 式 误差 ”。 而 阶梯 式 常 体积 法 尽 
管 也 采用 倍增 子 系统 的 方法 ,但 是 由 于 凝 并 事件 被 离散 地 处 理 , 即 每 个 离散 的 时 间 
间隔 之 后 只 可 能 发 生 一 次 凝 并 事件 ,所 以 ,在 模拟 颗粒 数目 恰恰 等 于 初始 模拟 颗粒 
数目 的 一 半 时 ,倍增 子 系统 和 复制 现 有 模拟 颗粒 后 , 子 系统 内 模拟 颗粒 数目 将 恰好 
等 于 初始 数目 ,所 以 对 于 二 元 凝 并 事件 ,阶梯 式 常 体积 法 不 存在 阶梯 式 误差 。 常 数 
目 法 和 MMC 算法 由 于 恒定 地 保持 模拟 颗粒 数目 ,也 不 存在 这 种 误差 。 

对 于 MMC 算法 而 言 , 当 演变 时 间 较 长 时 , N 和 M 的 相对 误差 越 来 越 大 ,这 主 
要 是 由 于 虚拟 颗粒 数目 权 值 之 间 的 差距 越 来 越 大 。 严 格 来 说 ,MMC 算法 对 凝 并 
事件 进行 处 理 时 ,只 有 当前 跟踪 的 虚拟 颗粒 i 的 数目 权 值 w; 等 于 其 凝 并 伙伴 j 的 
数目 权 值 w; 时 ,或 者 两 虚拟 颗粒 的 尺度 相等 (vw; 二 wv) 时 ,才能 严格 地 保持 颗粒 数目 
浓度 和 质量 浓度 符合 实际 过 程 [ 见 式 (4. 21)]。 如 果 ww 与 wj; 的 差距 较 小 时 ,通过 
MC 循环 基本 可 以 减 小 误差 的 繁衍 和 传递 ,但 是 如 果 演 变 时 间 较 长 时 ,虚拟 颗粒 的 
尺度 差异 越 来 越 大 .虚拟 颗粒 的 数目 权 值 越 来 越 大 ,将 扩大 和 传递 这 种 误差 ,这 种 
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误差 可 称 为 "常数 目 误差 ,是 MMC 算法 为 了 同时 保持 常数 目 和 常 体积 所 付出 的 
代价 。 另 外 ,两 种 事件 驱动 MC 方法 中 ,由 于 常数 目 法 在 每 次 事件 之 后 均 需 要 采 
用 随机 过 程 来 恢复 模拟 颗粒 数目 ,对 系统 的 扰动 频率 高 于 阶梯 式 常 体积 法 ,其 计算 
精度 要 相对 差 一 些 ,而 且 常 数目 法 需要 更 多 的 随机 取样 过 程 ,所 耗费 的 计算 代价 也 
要 稍 多 一 些 , 这 与 文献 [38] 的 分 析 结 果 一 致 。 常 数目 法 中 由 于 数目 恢复 过 程 所 产 
生 的 误差 也 归纳 为 “常数 目 误差 ”。 

另外 ,这 些 MC 方法 由 于 需要 大 量 的 随机 过 程 而 均 存 在 随机 算法 所 固有 的 随 
机 误差 ,这 种 误差 与 随机 取样 次 数 或 MC 循环 次 数 紧密 相关 。 随 机 取样 次 数 或 
MC 循环 次 数 越 多 ,随机 误差 越 小 ,这 种 误差 对 四 种 MC 方法 计算 精度 的 影响 程度 
相同 , 且 对 于 本 节 所 采用 的 三 次 MC 循环 求 平均 值 的 方法 而 言 ,随机 误差 并 非 MC 
方法 的 主要 影响 因素 。 

最 后 ,以 上 四 种 MC 方法 均 存在 固有 的 统计 误差 ,统计 误差 与 模拟 颗粒 数目 
的 平方 根 成 反比 ,在 模拟 颗粒 数目 达到 O(10 ) 量 级 之 后 ,这 个 误差 对 N ELM. 等 宏 
观 参数 或 整体 参数 的 影响 并 不 明显 ,这 也 是 为 什么 阶梯 式 常 体积 法 (其 模拟 颗粒 数 
目 在 Ni /2~ Ns 之 间 波 动 , Nw 为 初始 模拟 颗粒 数目 ) 的 模拟 结果 优 于 常数 目 法 
(其 模拟 颗粒 数目 始终 保持 为 No) 的 原因 之 一 ;而 对 于 特定 时 刻 的 颗粒 尺度 分 布 
这 种 细 观 参数 而 言 , 如 果 是 颗粒 尺度 谱 范 围 较 广 的 多 分 散 性 颗粒 群 ,模拟 颗粒 数目 
对 颗粒 尺度 分 布 的 精度 影响 较 大 ,因为 对 于 离散 系统 而 言 , 必 须 保证 每 个 颗粒 类 内 
模拟 颗粒 数目 达到 一 定量 级 [如 OC(10?) 以 上 ], 才 可 保证 颗粒 尺度 分 布 的 统计 精 
度 , 通 过 增加 虚拟 颗粒 数目 可 减少 这 种 误差 。 

四 种 MC 方法 对 于 笑 粒 尺度 分 布 函 数 的 描述 精度 在 同一 级 别 。 对 于 颗粒 尺 
度 分 布 函数 这 种 细 观 参数 而 言 ,模拟 颗粒 数目 是 影响 计算 精度 的 最 重要 因素 ,四 种 
MC 方法 均 能 够 把 模拟 颗粒 数目 控制 在 一 个 适当 的 范围 之 内 ,始终 保持 模拟 颗粒 
数目 达到 O(10?) 的 量 级 ,所 以 它们 对 于 颗粒 尺度 分 布 函数 的 描述 精度 相差 不 大 ， 
且 随 着 时 间 的 推移 , 几 种 MC 方法 的 颗粒 尺度 分 布 函数 整体 方差 o4(7) 趋 于 收敛 。 
值得 注意 的 是 ,MMC 算法 能 够 更 精确 地 描述 颗粒 尺度 谱 高 端 部 分 的 动力 学 演变 
过 程 ,这 是 由 于 MMC 算法 引入 了 加 权 虚 拟 颗粒 概念 ,不 同 的 虚拟 颗粒 具有 不 同 的 
数目 权 值 , 数 目 较 少 而 尺度 较 大 的 颗粒 类 仍然 能 够 被 一 些 数目 权 值 较 小 的 虚拟 颗 
粒 所 代表 ,而 引入 子 系统 概念 的 三 种 MC 方法 中 ,每 颗 模拟 颗粒 具有 相同 的 数目 
权 值 ,使 得 那些 数目 较 少 而 尺度 较 大 的 颗粒 类 不 能 被 任何 模拟 颗粒 所 代表 ,从 而 丢 
失 了 这 些 颗粒 类 动力 学 演变 过 程 的 信息 。 

(2) 计算 代价 。 

四 种 MC 方法 之 间 计算 代价 的 差异 由 于 以 下 几 种 原因 引起 ， 

© 时 间 驱 动 MC 方法 的 低 效率 。 通 常 来 说 ,由 于 时 间 驱 动 MC 方法 需要 明确 
的 时 间 窗 口 离散 而 比 事件 驱动 MC 方法 低 效 。 一 方面 ,在 一 个 时 间 步 长 内 可 能 没 
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有 任何 动力 学 事件 发 生 ; 另 外 一 方面 ,时 间 驱 动 MC 方法 为 了 尽量 避免 “ 解 耦 误 
差 ? 而 引入 乘积 常数 “来 增加 MC 循环 的 次 数 ,这 将 增 大 时 间 驱 动 MC 方法 的 计算 
代价 。 但 是 也 有 例外 的 情况 ,对 于 常 凝 并 核 , 时 间 驱 动 DSMC 方法 的 计算 代价 比 
事件 驱动 MC 方法 的 计算 代价 都 要 小 。 这 是 因为 常 凝 并 核 工 况 时 每 颗 颗 粒 具 有 
相同 的 凝 并 概率 , 故 在 一 个 时 间 步 长 内 平均 发 生 的 凝 并 事件 数目 为 模拟 颗粒 数目 
和 乘积 常数 的 乘积 (No Xa) ,对 于 Casel 的 实际 计算 条 件 , No Xa 二 10, 所 以 此 时 
时 间 驱 动 MC 方法 比 事件 驱动 MC 效率 更 高 一 些 。 

© 模拟 颗粒 数目 的 差异 。 时 间 驱 动 DSMC 方法 和 阶梯 式 常 体积 法 中 模拟 颗 
粒 数目 在 No/2~ Nu 之 间 , 而 常数 目 法 和 MMC 算法 的 模拟 颗粒 数目 始终 保持 在 
Noo ,对 于 凝 并 事件 的 处 理 ,由 于 四 种 MC 方法 在 每 次 MC 循环 中 均 需 要 对 所 有 颗 
粒 进行 二 重 循环 , 故 模拟 颗粒 数目 的 减少 将 大 大 有 利于 计算 代价 的 减少 。 

@ 累积 概率 法 和 接受 -拒绝 法 的 计算 效率 的 差异 。 累 积 概率 法 精确 描述 了 颗 
粒 动 力学 事件 ,但 需要 在 每 次 事件 之 后 通过 二 重 循环 来 计算 总 凝 并 概率 而 计算 代 
价 较 大 ,特别 是 模拟 颗粒 数目 较 多 时 。 而 接受 -拒绝 法 的 计算 代价 通常 较 小 一 些 ， 
但 是 如 果 颗 粒 尺 度 分 布 范围 较 宽 ,导致 随机 产生 的 颗粒 的 凝 并 核 与 最 大 凝 并 核 的 
比值 很 小 ,因此 大 量 拒 绝 动作 的 产生 将 极 大 地 降低 接受 -拒绝 法 的 计算 效率 。 

@ 数目 恢复 过 程 所 消耗 的 计算 代价 的 差异 。 常 数目 法 需要 比 阶梯 式 常 体积 
法 更 多 的 随机 过 程 来 恢复 模拟 颗粒 总 数目 , 故 消耗 的 计算 代价 也 更 大 一 些 。 

© MMC 算法 中 强制 保持 常 体积 和 常数 目的 计算 代价 。MMC 算法 的 时 间 步 
长 不 仅 与 颗粒 凝 并 核 有 关 , 而 且 与 颗粒 的 数目 权 值 有 关 , 某 些 工 况 下 (如 Case2 和 
Case3) 时 间 步 长 很 小 ,降低 了 MC 方法 的 计算 效率 ,这 是 MMC 算法 强制 保持 常 体 
积 和 常数 目 所 付出 的 代价 ,可 以 把 MMC 算法 看 作 是 一 种 "时间 换 空间 ”的 算法 。 

总 的 说 来 ,对 于 凝 并 的 描述 ,如 果 只 需要 获取 尺度 分 布 的 时 间 演 变 过 程 ,事件 
驱动 MC 方法 要 比 时 间 驱 动 MC 方法 更 精确 和 更 经 济 , 而 其 中 又 以 阶梯 式 常 体积 
法 更 为 合适 。 


4.5.2. ARRIR 


对 于 破碎 ,冷凝 /蒸发 ,沉积 等 单 颗粒 动力 学 事件 的 处 理 ,MC 方法 要 比 欧 拉 方 
法 更 为 简单 ,这 是 因为 这 些 事件 的 发 生 只 涉及 一 颗 已 存在 的 颗粒 。 

1) Cased ,指数 阶 破 碎 核 工 况 

为 了 检验 MC 算法 对 于 复杂 破碎 问题 的 描述 ,本 节选 择 指数 阶 破 碎 速 率 、 多 
元 破碎 工 况 ,其 中 So) =u! § bu) = 12, (u,v) =8(v,u/12) ,F AER BE 4) 
初始 颗粒 数目 为 No 一 3000m ,颗粒 特征 破碎 时 间 尺 度 定义 为 tw 1/809) = 
1/(w**)。 由 于 每 次 破碎 事件 均 产 生 12 颗 碎 片 , 即 增加 11 颗 颗 粒 , 故 实际 颗粒 数 
目 急剧 增加 ,时 间 驱 动 DSMC 阶梯 式 常 体积 法 和 常数 目 法 中 子 系统 体积 随 之 相 
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应 减 小 ,而 MMC 算法 中 模拟 颗粒 的 数目 权 值 不 断 增加 。 具 体 计算 条 件 参 照 表 
结果 如 图 4. 21 所 示 。 
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4.21 Cased ,指数 阶 破碎 速率 和 多 元 破碎 
一 理论 分 析 解 ; -*- 阶梯 式 常 体积 法 —- 常数 目 法 --- 时 间 驱 动 DSMC 方法 ， —- MMC 算 法 


2) 分 析 
由 模拟 结果 的 比较 可 知 ,常数 目 MC 方法 (常数 目 法 和 MMC 算法 ) 的 模拟 结 
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果 的 计算 精度 整体 上 要 好 于 阶梯 式 常数 目 MC 方法 (阶梯 式 常 体积 法 和 时 间 驱 动 
DSMC 方 法 ), 且 计算 代价 要 更 低 一 些 。 两 种 常数 目 MC 方法 严格 保持 颗粒 总 质 
量 浓度 不 变 ,而 两 种 阶梯 式 常数 目 MC 方法 中 M 的 相对 误差 在 3% 范 围 内 ;两 种 
常数 目 MC 方法 中 N 的 相对 误差 在 2% 范围 内 ,而 两 种 阶梯 式 常数 目 MC 方法 的 
误差 在 4% 范围 内 。 阶 梯 式 常数 目 MC 方法 计算 精度 较 低 的 原因 在 于 : 由 于 每 次 
破碎 事件 增加 11 颗 颗 粒 , 当 模拟 颗粒 数目 超过 初始 颗粒 数目 的 两 倍 时 ,需要 通过 
随机 过 程 抛弃 一 半 模 拟 颗 粒 数 目 并 倍 减 子 系统 时 ,将 对 整体 系统 产生 一 定 程度 的 
扰动 ,导致 一 定 的 误差 。 另 外 一 方面 ,模拟 颗粒 数目 并 不 一 定 恰恰 等 于 初始 模拟 颗 
粒 数目 的 一 半 , 此 时 需要 额外 再 抛弃 若干 模拟 颗粒 ,以 使 得 新 的 子 系统 内 模拟 颗粒 
数目 恢复 初始 数目 ,这 将 产生 一 定 误差 。 这 种 误差 是 阶梯 式 的 ,参见 图 4. 21(b) 中 
颗粒 质量 浓度 的 曲线 。 可 以 通过 选择 恰当 的 虚拟 颗粒 初始 数目 来 在 某 些 情况 下 避 
免 这 种 误差 。 例 如 ,如 果 一 次 事件 对 虚拟 颗粒 数目 的 改变 数值 为 z, 则 可 以 选择 初 
始 虚 拟 颗粒 数目 为 No 二 iX |x| ,为 事件 发 生 次 数 ,此 时 每 次 倍增 或 倍 减 动作 之 
前 虚拟 颗粒 实时 数目 将 恰好 等 于 Na/2 或 2Ne。 但 是 ,即使 如 此 ,阶梯 式 常数 目 
方案 ”仍然 会 带 来 一 定 程度 的 数值 误差 。 当 处 理 过 多 的 虚拟 颗粒 数目 时 ,随机 抛弃 
一 半 虚 拟 颗粒 的 措施 将 对 颗粒 群 的 各 种 状态 参数 产生 扰动 ,只 有 当 虚 拟 颗 粒 数目 
足够 多 时 ,随机 抛弃 一 半 虚 拟 颗粒 之 后 剩余 的 颗粒 虚拟 的 各 种 状态 参数 才能 与 原 
始 颗 粒 群 的 状态 参数 在 统计 上 具有 相同 意义 。 这 个 阶梯 式 恢 复 虚拟 颗粒 数目 的 过 
程 所 产生 的 误差 即 为 “阶梯 式 误差 ”。 

对 于 颗粒 尺度 分 布 函数 的 描述 , 几 种 MC 方法 的 计算 精度 基本 在 同一 水 平 ， 
且 随 着 时 间 的 推移 而 趋向 于 收敛 在 一 起 ,这 进一步 证 明 , 几 种 MC 方法 对 于 颗粒 
尺度 分 布 函数 的 计算 精度 主要 取决 于 模拟 颗粒 数目 , 均 能 够 达到 较 高 的 模拟 精度 。 

常数 目 MC 方法 计算 效率 较 高 的 原因 在 于 其 所 跟踪 的 模拟 颗粒 数目 ( 即 Nao) 
总 是 小 于 等 于 阶梯 式 常数 目 MC 方法 所 跟踪 的 模拟 颗粒 数目 ( 即 Na 2 N4) 。 

总 体 而 言 , 对 于 多 元 破碎 工 况 的 描述 以 常数 目 MC 方法 ( 即 常数 目 法 和 MMC 
算法 ) 更 为 合适 ,而 对 于 通常 所 考虑 的 二 元 破碎 而 言 ,以 上 几 种 MC 方法 均 表 现 
良好 。 


4.5.3 M/A (KEK) IR 


1) Case5 ,线性 冷凝 核 工 况 

四 种 MC 方法 对 于 常 冷凝 核 工 况 均 表现 优异 ,本 节选 择 线性 凝 并 核 工 况 , 此 
时 冷凝 单 体 的 数目 浓度 为 Cuo =1. 0X100 m ,冷凝 单 体 与 尺度 为 的 实际 颗粒 
发 生 作 用 (类 似 于 冷凝 单 体 与 实际 颗粒 的 凝 并 ) 的 速率 为 Dw Co) = 1.0 X 
10 um，s, 初 始 颗粒 数目 浓度 为 No 二 10*m“ ,认为 冷凝 过 程 中 冷凝 单 体 的 数 
目 浓度 始终 不 变 。 定 义 冷凝 特征 时 间 长 度 为 rw 一 1/[Cswo Dour (ww )]。 颗 粒 数 目 
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浓度 的 理论 分 析 解 为 Nass (0) = Ne, 颗粒 质量 浓度 的 理论 分 析 解 为 Micon (2) = 
Joexp( 一 !/ru)。 具 体 计算 条 件 参 照 表 4. 4, 结 果 如 图 4.22 所 示 。 对 于 初始 单 
分 散 性 颗粒 群 ,冷凝 事件 发 生 的 过 程 中 颗粒 尺度 分 布依 然 近似 地 保持 单 分 散 性 分 
布 ,这 里 只 给 出 NAM 的 计算 结果 。 
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图 4.22 Case5, 线 性 冷凝 核 工 况 
一 阶梯 式 常 体积 法 ; "一 常数 目 法 ; 一- 时间 驱动 DSMC 方法 -~ MMC 算法 


2) 分 析 

对 冷凝 过 程 的 描述 ,事件 驱动 MC 方法 要 好 于 时 间 了 驱动 MC 方法 ,两 种 事件 
驱动 MC 方法 均 能 精确 描述 冷凝 过 程 ,而 时 间 驱 动 MC 方法 对 于 M 的 相对 误差 在 
2% 范 围 内 。 四 种 MC 方法 的 高 计算 精度 主要 是 因为 冷凝 /蒸发 事件 并 不 影响 模 
拟 颗粒 数目 。 时 间 驱 动 MC 方法 中 M 的 精度 低 于 事件 驱动 MC 方法 的 原因 在 于 
时 间 驱 动 MC 方法 自身 的 “ 解 耦 误差 ”。 因 为 在 一 个 时 间 步 长 内 可 能 有 多 个 冷凝 
事件 发 生 , 这 些 冷 凝 事 件 之 间 可 能 并 不 能 完全 解 看 ,同一 时 间 步 长 内 发 生 的 事件 越 
多 ,就 越 容易 造成 误差 , 减 小 a 增多 MC 循环 的 次 数 或 者 取 多 次 模拟 结果 的 平均 值 
可 以 增加 时 间 驱 动 MC 方法 的 计算 精度 ,如 图 4. 22(b) 和 (d) 中 所 示 ,c 一 0. 001 的 
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MMC 算法 的 模拟 结果 ,就 要 整体 上 好 于 a 二 0. 01 时 时 间 驱 动 DSMC 方法 的 模拟 
结果 。 

总 之 ,事件 驱动 MC 方法 对 冷凝 /蒸发 (表面 生长 /消融 ) 的 描述 要 好 于 时 间 驱 
动 MC。 
4.5.4 纯 成 核 工 况 


1) Case6 ,一 阶 成 核 核 

本 工 况 中 初始 核 体 数目 为 No = 3000m ^ ,前驱 体 初始 数目 浓度 为 Core (0) = 
105 m^? ,成 核 速率 为 Ku 一 5.0X 107587, VJ CO 8 Comins V) = Kurt Core (£) = 
— dC, (0) / dt ,前驱 体 和 核 体 尺度 均 为 we 一 一 1( 无 量 纲 )。 定 义 特征 成 核 时 间 
尺度 为 rw 一 1/Kws 。 颗 粒 数目 浓度 的 理论 分 析 解 为 Niwow 7) 二 No 十 Cpre (0)[1 一 
exp( 一 t/ruu)] ,颗粒 质 量 浓度 的 理论 分 析 解 为 Van (2) =No vo + Cu CO) ws [1— 
exp( 一 t/rmal)]。 由 于 本 算 例 中 颗粒 尺度 分 布 始终 满足 单 分 散 性 分 布 , 故 上 颗粒 数目 
浓度 和 颗粒 质量 浓度 随时 间 的 演变 规律 完全 一 致 ,这 里 只 给 出 颗粒 数目 浓度 的 曲 
线 。 具体 计 算 条 件 参照 表 4. 4, 结 果 如 图 4. 23 所 示 。 
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图 4. 23 Case6, 一 阶 成 核 核 工 况 
一 :一 阶梯 式 常 体积 法 ;一 "一 常数 目 法 ; 一。 时 间 驱 动 DSMC 方法 --- MMC 算法 
2) 分 析 


四 种 MC 方法 均 能 高 精度 地 描述 纯 成 核 过 程 中 颗粒 数目 浓度 等 的 时 间 变 化 
规律 ,其 中 MMC 算法 相对 而 言 计算 精度 更 高 一 些 ,主要 原因 在 于 所 跟踪 的 计算 区 
域 的 差异 。MMC 算法 跟踪 整体 系统 ,而 其 他 三 种 MC 方法 跟踪 的 是 一 个 从 整体 
系统 内 取样 的 子 系统 。 在 采用 子 系统 概念 的 MC 方法 中 , 当 子 系统 内 一 颗 新 的 模 
拟 颗粒 产生 时 ,意味 着 整体 系统 内 V/V, 颗 实 际 颗粒 产生 ,其 中 V 为 整体 系统 体 
BV. 为 子 系统 体积 ,在 起 始 阶段 ,V 一 V., 而 随 着 子 系统 内 模拟 颗粒 数目 的 增多 ， 
子 系统 体积 被 收缩 以 恢复 其 内 模拟 颗粒 数目 ,使 得 VV ,所 以 一 个 模拟 颗粒 的 产 
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生意 味 着 多 颗 实 际 颗粒 的 产生 , 故 这些 MC 方法 无 法 直接 模拟 每 一 个 实际 的 成 核 
事件 。 而 在 MMC 算法 中 ,由 于 以 整体 系统 为 模拟 对 象 ,其 内 发 生 的 每 一 个 实际 的 
成 核 事件 均 被 跟踪 到 ,数值 精度 更 高 一 些 。 

计算 代价 的 差异 是 因为 : 常数 目 法 较 阶梯 式 常 体积 法 和 时 间 驱 动 MC 方法 省 
时 是 因为 其 模拟 颗粒 数目 总 是 3000, 子 系统 体积 不 断 增 大 而 使 得 计算 区 域 中 两 个 
事件 之 间 的 时 间 间 隔 的 增长 速率 更 快 ,而 后 者 的 模拟 颗粒 数目 在 3000 — 6000 之 
Ta]. MMC 算法 计算 区 域 体积 不 变 , 直接 模拟 每 一 个 成 核 事 件 , 所 以 计算 代价 
最 大 。 


4.5.5 ARRIR 


1) Case7 ,重力 沉积 核 工 况 

这 种 工 况 中 , 悬浮 颗粒 由 于 重力 作用 而 沉积 下 来 ,此 时 沉积 核 RCo) = 
Kass o^ ,本 算 例 中 取 Koen 107^ m? +S ,初始 颗粒 数目 浓度 为 No — 10? m5, 
定义 颗粒 沉积 特征 时 间 尺 度 为 rm 二 1/R(w) 王 1/(Ksoowzs )。 颗 粒 数 目 浓度 的 
理论 分 析 解 为 Nass (1) = Noexp (一 t/rsro), 颗 粒 质量 浓度 的 理论 分 析 解 为 
Viso (三 Noexp( 一 /ram)。 本 算 例 中 颗粒 数目 浓度 和 颗粒 质量 浓度 随时 间 的 
演变 规律 完全 一 致 ,这 里 只 给 出 颗粒 数目 浓度 的 曲线 。 具 体 计 算 条 件 参 照 表 4. 4， 
结果 如 图 4. 24 所 示 。 
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图 4.24 Case7, 重 力 沉积 核 工 况 
一 “一 阶梯 式 常 体积 法 ; “一 "一 常数 目 法 ; 一 。- 时 间 驱 动 DSMC 方法 --- MMC 算 法 


2) 分 析 

显然 ,事件 驱动 MC 方法 ,无 论 是 常数 目 法 还 是 阶梯 式 常 体积 法 , 均 更 高 精度 
地 描述 了 颗粒 沉积 过 程 ,而 时 间 驱 动 MC 方法 则 存在 一 定 的 误差 。 这 种 误差 的 原 
因 仍然 可 归结 为 时 间 驱 动 MC 方法 自身 的 “ 解 耦 误差 , 即 在 一 个 时 间 步 长 内 可 能 
发 生 的 多 个 沉积 事件 之 间 并 不 能 完全 解 碍 。 减 少 < 可 以 降低 一 个 时 间 步 长 内 的 事 
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件数 目 , 故 能 有 效 减少 时 间 驱 动 MC 方法 的 误差 ,如 图 4. 24 中 一 0. 000 33 的 时 
间 驱 动 DSMC 方法 的 精算 精度 高 于 a — 0.001 的 MMC 算法 的 计算 精度 。 对 于 
MMC 算法 而 言 ,其 误差 的 另外 一 个 原因 是 ,由 于 需要 强制 保持 常 计算 区 域内 固定 
的 模拟 颗粒 数目 ,每 次 沉积 事件 的 发 生 都 将 对 虚拟 颗粒 的 数目 权 值 产生 扰动 ,时 间 
越 长 ,扰动 越 大 ,这 导致 MMC 算法 的 误差 越 大 ,增加 虚拟 颗粒 数目 可 以 有 效 降低 
MMC 算法 的 误差 。 阶 梯 式 常数 目 MC 方法 (阶梯 式 常 体积 法 和 时 间 驱 动 DSMC) 
比 常数 目 MC 方法 (常数 目 法 和 MMC 算法 ) 更 省 时 的 原因 是 前 者 模拟 颗粒 数目 在 
1500~3000 之 间 ,而 后 者 模拟 颗粒 数目 总 是 3000。 
综合 来 看 ,事件 驱动 MC 方法 对 沉积 过 程 的 描述 更 精确 而 且 更 省 时 。 


4.5.6 讨论 


综合 四 种 MC 方法 对 纯 凝 并 、 纯 破碎 、 纯 冷凝 /蒸发 (表面 生长 )、 纯 成 核 . 纯 沉 
积 等 动力 学 事件 的 描述 ,可 以 得 到 如 下 结论 : 

D 事件 驱动 MC 方法 的 计算 精度 和 计算 效率 整体 而 言 高 于 时 间 驱 动 MC 方 
法 ,这 主要 归 因 于 时 间 驱 动 MC 方法 本 身 所 固有 的 “ 解 耦 误差 "和 低 效率 。 时 间 驱 
3l MC 方法 中 ,一 个 时 间 步 长 内 同时 发 生 的 多 个 动力 学 事件 并 不 能 完全 解 而 ( 特 
别 是 对 于 凝 并 事件 而 言 ,时 间 驱 动 MC 方法 中 同一 颗 颗 粒 之 间 可 能 发 生 多 重 行 
为 ,同时 参与 多 个 凝 并 事件 ) ,造成 了 时 间 驱 动 MC 方法 的 误差 。 这 种 误差 也 可 以 
通过 对 成 核 过 程 的 模拟 来 验证 ,时 间 驱 动 MC 方法 的 每 个 时 间 步 长 内 有 且 仅 有 一 
个 颗粒 由 于 成 核 而 产生 ,所 以 对 其 的 模拟 精度 与 事件 驱动 MC 方法 相当 。 

(2) 两 种 事件 驱动 MC 方法 的 性 能 基本 在 同一 水 平 ,两 种 时 间 驱 动 MC 方法 
的 性 能 也 在 同一 层次 。 

(3) 四 种 MC 方法 均 能 较为 精确 地 描述 颗粒 尺度 分 布 函 数 的 时 间 演 变 过 程 ， 
其 计算 精度 主要 取决 于 模拟 颗粒 数目 ,四 种 MC 方法 均 能 保持 模拟 颗粒 数目 在 
Nu/2 一 2Na( 对 于 两 种 阶梯 式 常 数目 MC 方法 ) 或 No (对 于 两 种 常数 目 MC 方 
法 ) ,当初 始 模拟 颗粒 数目 达到 O(103) 时 ,四 种 MC 方法 对 于 PSDF 的 描述 精度 在 
同一 水 平 , 且 随 着 时 间 推 移 而 逐渐 收敛 在 一 起 。 

(4) 每 种 MC 方法 对 于 各 种 动力 学 事件 的 描述 均 有 若干 误差 来 源 ,总 结 如 表 
4.5 所 示 。 对 于 时 间 驱 动 MC 方法 (时 间 驱 动 DSMC 方法 和 MMC 算法 ) 而 言 ,“ 解 
耦 误差 "是 最 主要 的 误差 来 源 之 一 ;对 于 阶梯 式 常数 目 MC 方法 (时 间 驱 动 DSMC 
方法 和 阶梯 式 常 体积 法 ) 而 言 ,“ 阶 梯 式 误差 ”是 最 主要 的 误差 来 源 之 一 ;对 于 常数 
E MC 方法 (常数 目 法 和 MMC 算法) 而 言 ,强制 保持 常数 目的 过 程 , 即 实 时 地 通过 
调整 子 系统 体积 (对 于 常数 目 法 而 言 ) 或 模拟 颗粒 数目 权 值 (对 于 MMC 算法 而 言 ) 
来 恢复 模拟 颗粒 数目 的 过 程 ,将 产生 一 定 程度 的 数值 误差 ,而 且 因为 对 系统 的 扰动 
频率 大 于 阶梯 式 常数 目 MC 方法 ,其 “常数 目 误差 ”通常 大 于 “阶梯 式 误差 ”; 采 用 
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累积 概率 法 或 接受 -拒绝 法 实现 事件 驱动 MC 方法 并 不 影响 其 计算 精度 。 
表 4.5 各 种 MC 方法 的 数值 误差 


误差 类 型 时 间 驱 动 DSMC 方法 常数 目 法 阶梯 式 常 体积 法 MMC 算 法 
MMR v = EA ~ 
阶梯 式 误差 v = y ex 
常数 目 误差 一 v > ~ 
统计 误差 v v v v 
随机 误差 v v y v 


(5) 诸多 因素 影响 各 种 MC 方法 描述 各 种 动力 学 事件 时 的 计算 代价 ,总 结 如 
表 4. 6 所 示 。 对 于 时 间 驱 动 MC 方法 而 言 ,为 了 尽 可 能 减少 “ 解 耦 误差 ”而 设置 较 
小 的 乘积 因子 a 以 增加 MC 循环 的 次 数 ,将 导致 时 间 驱 动 MC 方法 的 低 效率 ;阶梯 
式 常 数目 MC 方法 的 计算 代价 明显 受 各 种 动力 学 机 理 控制 下 模拟 颗粒 数目 变动 
的 影响 ;累积 概率 法 或 接受 -拒绝 法 的 采用 对 事件 驱动 MC 方法 的 计算 代价 有 影 
响 ,影响 程度 取决 于 具体 模拟 工 况 , 通 常 而 言 接受 -拒绝 法 的 计算 代价 更 低 一 些 。 
强制 保持 模拟 颗粒 数目 的 过 程 将 对 MC 方法 计算 代价 产生 贡献 ,实时 保持 常数 目 
的 过 程 将 比 阶梯 式 保持 常数 目的 过 程 消耗 更 多 的 计算 代价 。 


表 4.6 各 种 MC 方法 的 计算 代价 的 影响 因素 


AOR 时 间 驱动 DSMC 方法 常数 目 法 阶梯 式 常 体积 法 。 MMC 算法 
时间 驱动 MC 方法 的 低 效率 J = E J 
模拟 颗粒 数目 差异 V v J 4 
累积 概率 法 和 接受 -拒绝 法 的 效率 一 V y - 
模拟 颗粒 数目 恢复 过 程 v J v v 


C6) 对 于 特定 时 刻 颗粒 尺度 分 布 函 数 而 言 ,采用 加 权 虚 拟 颗粒 概念 的 MC 方 
法 (MMC 算法 ) 对 于 那些 数目 较 小 的 颗粒 类 的 动力 学 演变 过 程 的 描述 精度 高 于 采 
用 子 系统 概念 的 MC 方法 (时 间 了 驱动 DSMC 方法 、 阶 梯 式 常 体积 法 和 常数 目 法 )， 
原因 在 于 : 采用 子 系统 概念 的 MC 方法 中 每 颗 模 拟 颗粒 具有 相同 的 数目 权 值 , 当 
某 个 尺度 的 颗粒 的 数目 小 于 平均 数目 权 值 时 ,将 没有 任何 模拟 颗粒 来 代表 这 些 颗 
粒 类 ,而 MMC 算法 可 以 通过 数目 权 值 较 小 的 虚拟 颗粒 来 代表 那些 颗粒 数目 较 少 
的 颗粒 类 。 


4.6 多 重 Monte Carlo 算法 的 改进 


4.6.1 算法 改进 的 出 发 点 
通过 把 MMC 算法 与 几 种 主流 MC 方法 进行 定量 比较 发 现 ,MMC 算法 本 身 
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存在 一 定 程度 的 数值 误差 。 限 于 MMC 算法 本 身 基于 时 间 驱 动 模式 的 特点 ,“ 解 看 
误差 ?只 能 通过 调整 乘积 因子 a 来 尽 可 能 地 避免 ,而 无 法 达到 事件 驱动 MC 方法 对 
于 "“ 解 耦 误差 的 免疫 。 鉴 于 时 间 驱 动 MC 方法 对 两 相 演 流 模型 的 友好 性 , 它 仍然 
是 一 种 不 可 舍弃 的 基础 框架 ;随机 误差 和 统计 误差 也 是 随机 算法 所 无 法 避免 的 , 随 
机 误差 可 以 通过 多 次 MC 循环 得 到 一 定 程度 的 缓解 ,而 增加 模拟 数目 则 可 以 一 定 
程度 上 减少 统计 误差 的 影响 。 在 MMC 算法 中 减少 以 上 三 种 误差 , 均 是 以 增加 计 
算 消耗 为 代价 的 ,需要 根据 具体 情况 进行 相应 的 计算 策略 调整 以 实现 计算 精度 和 
计算 代价 的 折 中 。 但 是 ,对 于 MMC 算法 的 “常数 目 误差 ”, 则 是 由 于 MMC 算法 对 
于 各 种 动力 学 事件 的 处 理 与 实际 过 程 存在 一 定 偏差 所 致 。 例 如 ,在 对 颗粒 凝 并 事 
件 的 后 果 进 行 处 理 时 ,MMC 算法 采取 的 措施 是 把 参与 凝 并 的 两 颗 虚 拟 颗粒 的 数 
目 权 值 各 自 减 半 , 且 体积 均 变 为 两 颗 虚 拟 颗粒 凝 并 之 前 的 体积 之 和 ,这 些 措施 不 一 
定 完 全 符合 实际 的 凝 并 过 程 ,特别 是 无 法 严格 保持 凝 并 前 后 颗粒 总 质量 浓度 不 变 ， 
但 是 可 以 强制 保持 计算 区 域 体积 和 计算 区 域内 虚拟 颗粒 数目 不 变 。 

实际 上 ,MMC 算法 中 虚拟 颗粒 数目 权 值 并 不 完全 相等 , 即 采用 了 “ 异 数 目 权 
值 虚拟 颗粒 群 策 略 ”, 但 是 原始 MMC 算法 对 凝 并 等 事件 的 后 果 处 理 只 适合 于 “等 
数目 权 值 虚拟 颗粒 群 策 略 ” 的 情况 。 另 外 ,从 几 种 MC 方法 的 定量 比较 可 以 得 到 
如 下 认识 : 模拟 过 程 中 并 不 需要 强制 保持 恒定 的 模拟 颗粒 数目 , 当 模拟 颗粒 数目 
控制 在 一 定 范围 之 内 时 (如 阶梯 式 常数 目 MC 方法 中 模拟 颗粒 数目 在 No/2 一 
2Nu 之 间 波动 ) ,无 论 是 对 于 颗粒 数目 浓度 和 质量 浓度 等 宏观 统计 量 , 还 是 对 于 颗 
粒 尺度 分 布 函 数 等 细 观 统计 量 , 均 能 达到 较 高 的 计算 精度 ,而 强制 保持 常数 目 将 使 
得 常数 目 MC 方法 (常数 目 法 和 MMC 算 法) 具有 比 “阶梯 式 误差 ”更 严重 的 “常数 
目 误差 ”。 

最 后 ,应 该 强调 的 是 ,以 整体 系统 而 非 ^ 子 系统 ”为 模拟 对 象 “ 常 体积 ”特征 是 
引入 网 格 划分 技术 而 进行 三 维 空间 扩展 和 多 维 颗 粒 群 平衡 模拟 的 必须 保证 ,而 把 
模拟 颗粒 数目 控制 在 一 定 范围 之 内 也 是 保持 较 高 的 颗粒 尺度 分 布 函数 计算 精度 的 
主要 保证 。 鉴 于 此 ,本 节 在 保持 已 发 展 的 多 重 Monte Carlo 算法 多 项 优点 的 基础 
上 ,通过 改进 MMC 算法 、 在 一 定 程度 上 避免 或 抑制 这 种 * 常 数目 误差 *, 以 期 达到 
更 高 的 计算 精度 和 计算 效率 。 

改进 的 MMC 算法 (the improved multi-Monte Carlo method, IMMC 算法 ) 仍 
然 基于 时 间 驱 动 技术 ,引入 加 权 虚 拟 颗粒 的 概念 ,通过 计算 最 小 的 动力 学 事件 时 间 
尺度 来 设置 恰当 的 时 间 步 长 ,并 在 该 时 间 步 长 内 跟踪 所 有 的 虚拟 颗粒 ,利用 标准 的 
Markov 过 程 来 判断 每 颗 虚 拟 颗粒 是 否 发 生 某 种 动力 学 ,并 通过 调整 参与 动力 学 
事件 的 主 颗粒 的 数目 权 值 和 尺度 来 体现 动力 学 事件 对 于 颗粒 尺度 分 布 的 影响 。 不 
同 之 处 在 于 对 各 种 动力 学 事件 的 描述 ,4. 6. 2 354.6. 5 节 将 详细 说 明 。 对 各 种 动 
力学 事件 进行 描述 的 过 程 中 ,不 仅仅 体现 该 事件 对 于 颗粒 尺度 分 布 的 影响 ,还 注意 
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保持 动力 学 事件 发 生前 后 系统 的 质量 动量 和 能 量 守恒 。 因 为 冷凝 /蒸发 (表面 生 
长 /表面 沉积 ) 事 件 对 虚拟 颗粒 总 数目 并 不 改变 , MMC 算法 对 其 进行 描述 时 也 并 
不 存在 “常数 目 误差 ”, 所 以 不 需要 对 这 种 事件 的 描述 方法 进行 改进 。 


4.6.2 改进 的 多 重 Monte Carlo 算法 对 凝 并 事件 的 描述 


1)“ 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”的 建立 和 凝 并 总 概率 的 计算 

MMC 算法 对 于 颗粒 凝 并 事件 的 描述 较 差 , 主要 原因 在 于 其 无 法 严格 保持 颗 
粒 中 总 质量 浓度 (颗粒 尺度 分 布 的 一 阶 矩 ) 不 变 ,而 实际 过 程 中 凝 并 事件 并 不 改变 
颗粒 质量 浓度 。 其 主要 原因 在 于 : 对 于 参与 凝 并 事件 的 两 颗 虚 拟 颗粒 , MMC 算 
法 认为 这 两 颗 虚 拟 颗粒 所 代表 的 每 一 颗 实 际 颗粒 均 参与 了 凝 并 事件 。 当 两 虚拟 颗 
粒 ( 以 虚拟 颗粒 i 和 j 为 例 ) 的 数目 权 值 相等 时 , 即 zw 一 几时 ,这 种 处 理 方法 不 存 
在 问题 ,MMC 算法 此 时 能 够 保持 凝 并 前 后 颗粒 总 质量 浓度 不 变 。 但 是 当 ww 
时 (假设 o) ,实际 上 虚拟 颗粒 i 所 代表 的 志 颗 实际 颗粒 中 ,只 有 min(wi ,rw ) = 
忆 颗 实际 颗粒 与 虚拟 颗粒 ) 所 代表 的 rw 颗 实际 颗粒 发 生 了 对 应 的 二 元 凝 并 事件 ， 
虚拟 颗粒 ;所 代表 的 每 颗 实际 颗粒 发 生 凝 并 的 概率 为 min Gus ,zu )/w = t; /w < 
100% ,而 虚拟 颗粒 7 所 代表 的 每 颖 实际 颗粒 发 生 凝 并 的 概率 为 min(ru w) /w = 
100%。 这 种 情况 下 ,MMC 算法 的 对 于 凝 并 事件 的 处 理 存在 一 定 问 题 ,并 不 符合 
实际 的 物理 过 程 ,也 无 法 严格 保持 颗粒 尺度 的 一 阶 矩 。 如 果 参 与 凝 并 事件 的 两 虚 
拟 颗 粒 的 数目 权 值 和 尺度 之 间 的 差异 较 小 ,通过 多 次 MC 循环 并 取 平 均值 的 办 法 
可 以 有 效 抑制 这 种 误差 的 传播 和 繁殖 。 

改进 的 MMC 算法 与 原始 MMC 算法 的 最 大 不 同 之 处 在 于 凝 并 总 概率 C; 的 计 
算 。 在 原始 MMC 算法 中 ,单位 体积 内 虚拟 颗粒 i 发生 凝 并 事件 的 总 概率 为 


= 
G=% 2) Bow, (4.42) 


C; 的 计算 是 基于 如 下 凝 并 准则 (以 下 称 为 “等 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”) : 
参与 凝 并 事件 的 虚拟 颗粒 i 和 其 凝 并 伙伴 ;所 代表 的 每 一 颗 实 际 颗粒 均 具 有 
100% 的 概率 参与 一 次 实际 凝 并 过 程 。 如 上 所 分 析 , 如 果 虚 拟 颗粒 i 和 j 的 数目 权 
值 不 相等 ,MMC 算法 的 处 理 方案 无 法 严格 地 保持 凝 并 前 后 的 质量 ,动量 和 能 量 守 
恒 , 存 在 一 定 程度 的 误差 。 在 改进 的 MMC 算法 中 ,重新 建立 了 一 个 新 的 凝 并 准则 
(以 下 称 为 “ 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”) ,认为 虚拟 颗粒 i 和 j 所 代表 的 实际 
颗粒 之 间 最 多 可 能 发 生 min (ww; ,zw ) 次 实际 的 颗粒 凝 并 事件 ,也 就 是 说 ,虚拟 颗粒 i 
中 的 每 频 实际 颗粒 只 可 能 与 虚拟 颗粒 j 中 的 min Cw; ,zw ) 颗 实际 颗粒 存在 发 生 凝 
并 事件 的 可 能 ,反之 亦 然 。 这 种 虚拟 凝 并 准则 将 有 利于 在 凝 并 过 程 中 保持 质量 、 动 
量 和 能 量 守恒 ,本 节 “ 凝 并 事件 的 后 果 处 理 ”部 分 将 详 述 。 在 这 种 虚拟 凝 并 准则 中 ， 
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相应 地 需要 对 C; 的 计算 准则 进行 改变 。 

在 “等 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ?中 ,如 果 已 经 确定 虚拟 颗粒 i GE BE 
并 事件 , 则 虚拟 颗粒 ;所 代表 的 每 颗 实 际 颗 粒 可 能 与 虚拟 颗粒 7 所 代表 的 ww; 颗 实 
际 颗粒 中 的 任何 一 颗 发 生 一 次 实际 凝 并 事件 ,同样 ,虚拟 颗粒 7 所 代表 的 每 颗 实 际 
颗粒 可 能 与 虚拟 颗粒 i 所 代表 的 w, 颗 实际 颗粒 中 的 任何 一 颗 发 生 一 次 凝 并 事件 ， 
所 以 虚拟 颗粒 i 和 j 中 每 颗 实 际 颗粒 可 能 与 之 相互 作用 的 颗粒 数目 的 平均 值 为 

us ww; + ww; = 2ww; (4.43) 
w+; wi tw; 
如 果 ww 二 ww 二 ww, 则 6 二 w。 

而 在 “ 异 数 生 权 值 虚 拟 颗粒 凝 并 准则 ”中 ,虚拟 颗粒 i 和 j 所 代表 的 每 颗 实 际 
颗粒 可 能 与 minu, ,zw ) 晒 实际 颗粒 中 的 任何 一 颗 发 生 一 次 实际 凝 并 事件 ,所 以 每 
晒 实 际 颗粒 可 能 与 之 相互 作用 的 颗粒 的 数目 的 平均 值 <: 也 为 min Cw, ,wj )。 在 两 
种 凝 并 准则 中 ,平均 每 颗 实际 颗粒 的 凝 并 概率 相等 , 即 


2ww; 
Ce = :全 min(w; ,w;) wi tw 
TUI 7 = 4.44) 
won 或 者 A A ¢ 


式 中 :At 和 Ar 分 别 为 “等 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”和 "“ 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 
并 准则 ”中 发 生 一 次 凝 并 事件 所 消耗 的 时 间 长 度 。 于 是 
vom (w; Tu minw gE iM (4.45) 
Zwiw; 

所 以 ,在 “ 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”中 虚拟 颗粒 和 j 之 间 单 位 时 间 单位 
体积 内 凝 并 次 数 Ne 和 “等 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”中 的 Ney[ 见 公式 (4. 3)] 
存在 如 下 关系 : 

Nei VAt = Niy VAt (4. 46) 
Bp 
Aww; 
Cw; + w;) minCw; sw) 
vi 
同样 地 ,在 “ 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”中 ,单位 时 间 单位 体积 内 虚拟 颗粒 
i BFRGRHS BRE SPR ULE AES HO 总 次 数 Ne 为 
2ww; 
Ne 2x New = i, E pawi n Cw; + w;) minu; sw) 
ec BL AL I ERI h ,虚拟 颗粒 i 发 生 凝 并 事件 的 总 概率 
CH 


By; 


(4. 47) 


Now 


(4. 48) 


C= Nei =4 » Byw; ww; (4. 49) 


wi 5j ij (w; + wj) minu, sw) 
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WR uo — w; JU C=C, BR AEE “PR BEL Me RE E DUI" E 
目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”的 特例 。 
在 改进 的 MMC 算法 中 ,虚拟 颗粒 i 的 凝 并 时 间 尺 度 攻 cs 为 
1 V. 
thet VC, NW ; 
© bw 2wa; 


jolie (wi + w;)min(w; wj) 


S Vr na (4. 50) 
» 28,;w;maxCGu, ,w;) 


ju wi Tw; 
值得 注意 的 是 ,如 果 虚 拟 颗粒 数目 权 值 不 相等 ， 
x 2Bjw;max(w; ,tw ) i Bi w;maxCGu, ,w;) 
u utu 4:215. ake (4.51) 


所 以 在 “ 异 数 目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”中 ,为 了 计算 每 颗 虚 拟 颗 粒 的 凝 并 事件 尺 
度 ,所 耗费 的 计算 代价 为 ONI) ,而 不 是 时 间 驱 动 DSMC 方法 中 的 OCN? /2) 

2) 是 否 发 生 凝 并 事件 的 判断 

认为 颗粒 凝 并 所 导致 的 动力 学 演变 过 程 为 Markov 过 程 中 。 由 于 一 次 凝 并 事 
件 涉及 两 颗 颗 粒 , 在 MMC 算法 中 ,不 管 某 颗 虚拟 颗粒 是 以 主 颗粒 (跟踪 颗粒 ) 还 是 
以 凝 并 伙伴 的 身份 参与 凝 并 事件 , 均 被 检测 到 参与 了 一 次 凝 并 事件 ,所 以 实际 上 同 
一 个 凝 并 事件 将 被 检测 到 两 次 ,这 种 处 理 方法 不 便于 保持 凝 并 前 后 颗粒 质量 ,动量 
和 能 量 守恒 。 在 改进 的 MMC 算法 中 ,一 次 凝 并 事件 只 可 能 被 检测 到 一 次 , 即 只 检 
测 到 某 颗 虚拟 颗粒 以 主 颗粒 的 身份 ( 即 该 颗 虚 拟 颗粒 为 当前 所 跟踪 的 那 颗 虚拟 颗 
粒 ) 参 与 的 那 次 凝 并 事件 。 所 以 在 At 内 发 生 一 次 虚拟 颗粒 ; 参与 的 凝 并 事件 的 概 
率 满足 如 下 指数 分 布 , 即 Prew.;(At) 王 1 一 exp( 一 VC'AI2)<zV.CIAt/2。 利 用 随 
机 算法 来 考虑 颗粒 是 否 凝 并 以 及 寻找 其 凝 并 伙伴 。 首 先生 成 满足 均匀 分 布 、 位 于 
[0,1 的 随机 数 i ,如 果 随机 数 n 小 于 等 于 Pros: CAO ,那么 虚拟 颗粒 i 将 确定 要 
发 生 一 次 凝 并 事件 。 

3) 凝 并 伙伴 的 选择 

改进 的 MMC 算法 中 虚拟 颗粒 i 和 某 个 颗粒 j 发 生 凝 并 事件 的 概率 P, 如 下 
计算 : 


Bw 2ww; 
P 707 (w; T w;)minGu sw) 
i= z 
5 Paw Zwiw, 
APE Cw, Fw mine, w) 
Zwiw; 
By 


at DT EEE CERT SCR S 
” (wi + w;) minGw; wj) 


.92 
CV (4.52) 
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SR a E A LO, 1169 Sb — 1- LK r 来 判断 与 虚拟 颗粒 i 发 
生 凝 并 的 伙伴 颗粒 j ,如 果 以 下 关系 得 到 满足 , 则 认为 虚拟 颗粒 7 为 i BEDAE. 


i i 
D Pu Sr Pa jEL,N] (4. 53) 


实际 上 ,无 论 是 对 于 时 间 驱 动 MC 方法 还 是 事件 驱动 MC 方法 ,离散 动力 学 
事件 的 发 生 均 满足 标准 的 Markov 过 程 , 有 两 种 标准 算法 可 以 实现 标准 Markov 
过 程 , 即 累积 概率 法 和 接受 -拒绝 法 ,通常 时 间 驱 动 MC 方法 均 采用 累积 概率 法 来 
选择 凝 并 伙伴 。 累 积 概率 法 的 优点 是 精确 描述 了 离散 的 凝 并 事件 的 发 生 概率 ,但 
是 模拟 颗粒 数目 较 多 时 计算 代价 将 较 大 ,我们 借鉴 事件 驱动 MC 算法 中 通常 采用 
的 接受 -拒绝 法 ,在 时 间 驱 动 MC. 算法 中 首次 发 展 接受 -拒绝 法 来 实现 凝 并 伙伴 的 
选择 。 首 先 随机 选择 一 颗 不 同 于 主 颗粒 i 的 虚拟 颗粒 7 了, 如果 如 下 关系 得 到 满足 ， 


Bw Zwiw; 
777 Qui d- w;)min(w; wy) 4.50 


rs 
max fiw, 一 uem] 
Yn 7 Cw F wm INCH + Wm) | 


则 认为 虚拟 颗粒 j 将 与 主 颗 粒 i 发 生 凝 并 事件 。 如 果 颗 粒 之 间 的 凝 并 核 差 异 不 
大 ,接受 -拒绝 法 具有 高 计算 效率 。 而 对 于 凝 并 核 差 异 较 大 的 工 况 ,大 量 的 拒绝 事 
件 可 能 反而 降低 该 方法 的 效率 。 累 积 概率 法 和 接受 -拒绝 法 可 以 依据 具体 工 况 切 
换 使 用 。 

DE 凝 并 事件 的 后 果 处 理 

(1)“ 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”。 

改进 的 MMC 算法 中 ,虽然 仍然 对 所 有 虚拟 颗粒 进行 遍历 以 判断 当前 跟踪 的 
虚拟 颗粒 是 否 发 生 凝 并 事件 ,但 是 一 次 凝 并 事件 只 可 能 被 检测 到 一 次 ,因此 对 凝 并 
事件 的 后 果 进 行 处 理 时 ,需要 同时 涉及 主 颗粒 ; 和 伙伴 颗粒 j, 即 同时 调整 i 和 j 
的 数目 权 值 和 尺度 。 在 “ 异 数 目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”中 ,虚拟 颗粒 i 所 代表 的 
实际 颗粒 与 虚拟 颗粒 7 所 代表 的 实际 颗粒 之 间 发 生 实际 凝 并 事件 的 次 数 为 
minu; ,wj) ,虚拟 颗粒 i 和 j 中 分 别 只 有 min Cw; rw ) 晒 实际 颗粒 两 两 配对 发 生 了 
凝 并 事件 ,并 非 所 有 实际 颗粒 均 参 与 凝 并 事件 。 所 以 “ 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准 
则 ”中 ,在 主 颗粒 i 和 伙伴 颗粒 j 的 凝 并 事件 之 后 ,将 存在 两 类 实际 颗粒 : S55 T BE 
并 事件 而 新 生成 的 实际 颗粒 和 未 参与 凝 并 事件 的 已 存在 的 实际 颗粒 。 这 两 类 实际 
颗粒 分 别 重新 被 虚拟 颗粒 i 和 j 所 代表 ,物理 过 程 如 图 4. 25 所 示 。 此 时 虚拟 颗粒 
i 和 j 均 被 保持 下 来 ,但 是 其 数目 权 值 w、 尺 度 v 和 速度 u 均 需要 相应 地 进行 调整 ， 
如 下 所 示 : 

(D Kwa = Cwt, 
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CW) new = (Wy) ota 
Co) new = (ioa + CO) oa 
(e (Ui) a CoD aa + (Wj aa Co) ota 
CoD aa + Co; ota (4. 55) 


Cur) us = (wj Dota — Cwi oia 


(Uj) new = (Uj ota 


(tb; new = (Wj)aa 


很 显然 ,这 种 处 理 方式 严格 保持 了 凝 并 前 后 的 质量 和 动量 守恒 , 且 虚 拟 颗粒 总 
数目 在 凝 并 事件 前 后 保持 不 变 。 

注意 到 , 当 采 用 “ 异 数 是 权 值 虚 拟 颗粒 凝 并 准则 ”时 ,虚拟 颗粒 总 数目 始终 保持 
恒定 ,也 就 是 说 , 随 着 凝 并 事件 的 进行 ,该 算法 自动 恢复 虚拟 颗粒 数目 ,所 以 称 这 种 
虚拟 颗粒 数目 恢复 方案 为 “常数 目 方案 ”。 

(2)“ 等 数目 权 值 虚 拟 颗粒 凝 并 准则 ”。 

在 4.5 节 中 进行 了 几 种 主流 MC 方法 的 定量 比较 ,发 现在 MMC 算法 中 ,“ 常 
数目 误差 ”的 一 个 重要 贡献 是 虚拟 颗粒 数目 权 值 的 扰动 ,因此 尽量 避免 动力 学 演变 
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过 程 中 虚拟 颗粒 数目 权 值 的 扰动 将 有 利于 提高 这 类 MC 方法 的 数值 精度 。 基 于 
此 认识 ,应 该 尽量 保持 MC 方法 模拟 过 程 中 虚拟 颗粒 数目 权 值 的 不 变 。 在 某 些 工 
况 中 ,如 初始 单 分 散 性 颗粒 群 或 某 些 离散 分 布 的 初始 多 分 散 性 颗粒 群 ,初始 时 刻 所 
有 虚拟 颗粒 的 数目 权 值 可 以 设置 为 相等 。 对 于 这 种 等 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 的 凝 并 
工 况 , 如 果 不 存 在 其 他 动力 学 事件 对 于 虚拟 颗粒 数目 权 值 的 扰动 ,采用 如 下 措施 来 
处 理 两 颗 具 有 相等 数目 权 值 的 虚拟 颗粒 的 凝 并 后 果 : 当前 跟踪 的 虚拟 颗粒 i 的 数 
目 权 值 不 变 , 而 尺度 更 新 为 两 参与 凝 并 事件 的 虚拟 颗粒 i 和 j 的 尺度 之 和 , 凝 并 事 
件 发 生 之 后 的 主 颗粒 速度 按照 动量 守恒 定律 计算 ,虚拟 颗粒 i 的 凝 并 伙伴 7 则 被 
抛弃 ,一 次 凝 并 事件 之 后 虚拟 颗粒 总 数目 减 1, 即 
[ CDs. = (wi Joa = Cw; oa = w 
CoD new = Cola + CU; ota (4.56) 
(lki aa (Vi aa + Cu; ) ai (Vi ) aa 
Coa Ga 
式 中 :ze 为 虚拟 颗粒 群 的 公共 数目 权 值 。 
这 种 凝 并 事件 的 处 理 过 程 如 图 4. 26 所 示 。 
此 时 , 随 着 凝 并 事件 的 不 断 发 生 , 虚 拟 颗 粒 总 数目 将 不 断 减少 ,借鉴 阶梯 式 常 
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图 4. 26 “等 数目 权 值 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”中 两 虚拟 颗粒 凝 并 过 程 示 意图 


数目 MC 方法 对 于 过 少 模拟 颗粒 的 处 理 方法 , 当 虚 拟 颗粒 总 数目 减少 到 初始 总 数 
目的 一 半 (Na/2) 时 ,把 现存 的 所 有 虚拟 颗粒 逐一 复制 一 份 ,把 复制 的 这 些 虚拟 颗 
粒 加 入 原 有 虚拟 颗粒 序列 ,使 得 虚拟 颗粒 总 数目 恢复 到 Ne ,并 把 所 有 这 些 虚拟 颗 
粒 的 数目 权 值 减 半 , 而 尺度 和 速度 等 属性 均 不 变 。 这 种 倍 减 虚拟 颗粒 数目 权 值 的 
方案 在 统计 意义 上 能 够 保持 数目 恢复 过 程 中 的 质量 守恒 动量 守恒 和 能 量 守恒 等 。 
这 种 虚拟 颗粒 数目 恢复 方案 称 为 “阶梯 式 常数 目 方案 ”。 


4.6.3 改进 的 多 重 Monte Carlo 算法 对 破碎 事件 的 描述 


破碎 冷凝 /蒸发 .沉积 等 事件 只 涉及 一 颗 主 颗粒 ,同样 可 以 认为 这 些 事件 的 发 
生 满足 标准 的 Markov 过 程 , 即 虚拟 颗粒 i 在 At 内 发 生 某 个 事件 的 概率 满足 指数 
分 布 。 改 进 的 多 重 Monte Carlo 算法 对 于 某 颗 当前 跟踪 的 虚拟 颗粒 是 否 发 生 破 
碎 \ 冷 凝 / 蒸 发 .沉积 等 事件 的 随机 判断 与 原始 的 MMC 算法 一 样 ,不 在 此 重复 描 
述 ,其 不 同 之 处 在 于 对 这 些 事件 的 后 果 处 理 , 即 恢复 虚拟 颗粒 数目 、 保 持 常 体积 及 
符合 动力 学 规律 (质量 ,动量 和 能 量 守恒 ) 的 过 程 。 

随 着 破碎 事件 的 进行 ,过 多 的 虚拟 颗粒 数目 将 加 剧 MC 方法 的 计算 代价 ,此 
时 必须 采取 措施 来 减少 模拟 颗粒 数目 。 原 始 的 MMC 算法 把 每 颗 新 增 的 虚拟 颗粒 
分 别 与 已 有 的 尺度 最 接近 的 虚拟 颗粒 合并 ,从 而 始终 保持 恒定 的 虚拟 颗粒 数目 。 
这 种 处 理 方式 对 于 零 维 空间 系统 中 颗粒 尺度 分 布 时 间 演变 过 程 的 描述 没有 问题 ， 
但 是 如 果 需 要 描述 尺度 分 布 的 空间 扩散 时 , 由 于 需要 耦合 颗粒 速度 场 等 信息 ,所 以 
数目 恢复 过 程 必须 满足 动量 守恒 准则 ,而 原始 MMC 算法 所 采用 的 这 种 “合并 策 
略 " 无 法 满足 动量 守恒。 在 改进 的 MMC 算法 中 ,借鉴 阶梯 式 常数 目 MC 方法 对 于 
过 多 模拟 颗粒 的 处 理 方法 , 即 采用 “阶梯 式 常数 目 方案 "。 破 碎 事 件 所 产生 的 新 颗 
粒 依次 填 人 虚拟 颗粒 数列 ,不 对 其 进行 合并 处 理 ,并 在 下 一 个 时 间 步 长 之 内 跟踪 所 
有 这 些 虚拟 颗粒 ,此 时 虚拟 颗粒 总 数目 将 不 断 增 加 。 当 虚拟 颗粒 数目 总 数目 Ni 
等 于 或 超过 初始 时 刻 虚 拟 颗粒 数目 的 两 倍 , 即 2Ne (其 中 Ne 为 初始 虚拟 颗粒 数 
目 ) 时 ,随机 抛弃 (Nt 一 Ne ) 颗 虚拟 颗粒 ,使 得 虚拟 颗粒 数目 恢复 到 No ,并 把 这 剩 
下 的 Ne 颗 虚 拟 颗粒 的 数目 权 值 均 各 自 增 倍 ,而 尺度 和 速度 等 属性 均 不 变 。 在 这 
种 倍增 虚拟 颗粒 数目 权 值 的 方案 中 ,如 果 虚 拟 颗粒 数目 足够 多 ,数目 恢复 过 程 之 前 
及 之 后 ,虚拟 颗粒 群 的 速度 场 等 属性 在 统计 上 具有 相同 的 属性 ,也 就 是 说 ,这 种 方 
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案 在 统计 意义 上 能 够 保持 数目 恢复 过 程 中 的 质量 守恒 、 动 量 守恒 和 能 量 守 便 。 
4.6.4 改进 的 多 重 Monte Carlo 算法 对 沉积 事件 的 描述 


在 原始 MMC 算法 中 ,为 了 应 对 沉积 事件 所 导致 的 虚拟 颗粒 总 数目 减少 的 情况 ， 
随机 选择 一 颗 虚 拟 颗粒 并 把 其 分 裂 为 两 颗 等 数目 权 值 的 虚拟 颗粒 ,把 这 两 颗 虚 拟 
颗粒 分 别 取代 虚拟 颗粒 i 和 已 判定 将 要 沉积 的 虚拟 颗粒 的 位 置 ,以 达到 常数 目的 目 
的 。 这 种 处 理 方式 能 够 保持 质量 ,动量 和 能 量 守恒 准则 。 但 是 ,每 次 沉积 事件 的 处 理 
都 需要 对 虚拟 颗粒 的 数目 权 值 产 生 一 定 程度 的 扰动 ,这 种 扰动 将 使 得 MMC 算法 产 
生 一 定 的 误差 。 类 似 于 “等 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”中 采用 的 恢复 虚拟 颗粒 数目 
的 方法 ,这 里 采用 “阶梯 式 常数 目 方案 ”来 处 理 过 少 虚拟 颗粒 : 发 生 沉积 事件 的 虚拟 
颗粒 被 抛弃 ,在 下 一 个 时 间 步 长 之 内 只 跟踪 剩余 的 虚拟 颗粒 , 当 虚 拟 颗粒 总 数目 减少 
到 初始 总 数目 的 一 半 时 ,保持 计算 区 域 体 积 不 变 , 而 倍 减 所 有 虚拟 颗粒 的 数目 权 值 ， 
详细 过 程 参 照 “等 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”中 的 “阶梯 式 常数 日 方案 ”。 


4.6.5 改进 的 多 重 Monte Carlo 算法 对 成 核 事 件 的 描述 


随 着 成 核 事件 的 发 生 ,虚拟 颗粒 总 数目 将 越 来 越 大 ,不 采用 原始 MMC 算法 中 虚 
拟 颗粒 合并 的 办 法 ,而 采用 倍增 虚拟 颗粒 数目 权 值 而 恢复 虚拟 颗粒 数目 的 策略 , 即 
“阶梯 式 常数 目 方案 ”, 这 与 破碎 过 程 处 理 过 多 的 虚拟 颗粒 数目 的 手段 完全 相同 。 


4.7 改进 的 多 重 Monte Carlo 算法 的 验证 和 比较 


改进 MMC 算法 (IMMC) 与 原始 MMC 算法 的 主要 不 同 点 在 于 对 凝 并 事件 的 
描述 方法 ,从 虚拟 颗粒 凝 并 准则 的 建立 , 凝 并 事件 的 判断 、 凝 并 伙伴 的 寻找 到 凝 并 
事件 的 后 果 处 理 , 均 存在 相当 的 差异 ,本 节 重 点 验证 IMMC 算法 对 于 凝 并 事件 的 
描述 精度 ;另外 对 于 破碎 、 成 核 . 沉 积 等 事件 的 描述 上 ,IMMC 算法 与 原始 MMC 
算法 的 不 同 之 处 在 于 处 理 过 多 或 过 少 虚 拟 颗粒 数目 的 策略 。IMMC 算法 虽然 仍 
然 保持 常 体积 ,但 是 实际 上 并 不 严格 保持 恒定 的 虚拟 颗粒 数目 ,而 是 阶梯 式 地 保持 
虚拟 颗粒 数目 ,虚拟 颗粒 总 数目 在 初始 虚拟 颗粒 数目 的 一 半 和 两 倍 之 间 波 动 ,从 这 
种 意义 上 来 说 ,IMMC 算法 属于 时 间 驱 动 MC 方法 、 常 体积 法 和 阶梯 式 常数 目 MC 
方法 。 本 节 把 IMMC 算法 的 模拟 结果 与 原始 MMC 算法 模拟 结果 、 理 论 分 析 解 和 
其 他 主流 MC 方法 模拟 结果 进行 定量 比较 ,验证 其 对 于 凝 并 等 事件 的 描述 精度 ， 
并 从 比较 中 探讨 IMMC 算法 的 误差 源 和 计算 消耗 。 

在 第 2 章 和 本 章 中 ,MMC 算法 和 其 他 随机 算法 对 于 具有 各 种 各 样 动力 学 事 
件 核 模型 的 工 况 进行 了 详细 的 数值 比较 和 验证 ,可 知 ,随机 算法 的 数值 精度 与 动力 
学 事件 核 模型 的 类 别 并 无 直接 的 关系 。 所 以 本 节 中 , 当 需 要 验证 IMMC 算法 对 于 
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某 种 动力 学 事件 的 描述 精度 时 ,只 选取 一 种 核 模型 进行 数值 计算 。 

对 凝 并 事件 的 模拟 结果 进行 数值 比较 和 验证 是 重点 。 需 要 考察 IMMC 算 
法 对 于 凝 并 总 概率 的 计算 、 凝 并 事件 的 判断 、 凝 并 伙伴 的 寻找 、 凝 并 后 果 的 处 理 
等 部 分 是 否 合理 。 这 里 选择 初始 单 分 散 性 颗粒 群 的 常 凝 并 核 工 况 和 初始 指数 分 
布 多 分 散 性 颗粒 群 的 常 凝 并 核 工 况 作为 数值 模拟 工 况 。 相 比较 于 原始 MMC 算 
法 而 言 ,IMMC 算法 对 于 破碎 、 成 核 和 沉积 事件 的 描述 方案 的 差异 仅仅 在 于 恢复 
虚拟 颗粒 数目 的 策略 。 在 破碎 和 成 核 工 况 中 ,IMMC 算法 均 采用 同样 的 倍增 虚 
拟 颗粒 数目 权 值 的 策略 来 恢复 虚拟 颗粒 数目 ,在 沉积 工 况 和 采用 “阶梯 式 常数 目 
方案 ”的 凝 并 工 况 中 ,IMMC 算法 均 采用 同样 的 倍 减 虚 拟 颗 粒 数目 权 值 以 恢复 虚 
拟 颗粒 数目 的 策略 ,3, 2 节 中 大 量 的 数值 试验 已 经 证 明 这 种 阶梯 式 恢复 模拟 颗 
粒 数目 的 方案 具有 足够 好 的 性 能 ,在 此 不 再 专门 计算 、 比 较 和 验证 。 另 外 ， 
IMMC 算法 对 于 冷凝 /蒸发 的 描述 与 原始 MMC 算法 没有 差异 ,不 再 针对 这 种 动 
力学 事件 进行 数值 模拟 。 


4.7.1 Casel ,初始 单 分 散 性 颗粒 群 , 常 凝 并 核 


这 种 工 况 可 以 单独 考察 IMMC 算法 中 凝 并 事件 的 判断 、 凝 并 伙伴 的 寻找 、 凝 
并 后 果 的 处 理 等 方案 是 否 符合 实际 过 程 。 

采用 “ 异 数 目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”的 IMMC 算法 更 为 通用 ,首先 把 其 与 阶梯 
式 常 体积 法 、 常 数目 法 时 间 驱 动 DSMC 方法 和 原始 MMC 算法 进行 定量 比较 ,其 中 
IMMC 算法 采用 累积 概率 法 实现 。 计 算 条 件 与 4. 5. 1 节 中 Casel 完全 相同 , IMMC 
算法 中 乘积 因子 a 为 0. 01 ,初始 虚拟 颗粒 数目 为 1000。 计 算 结 果 如 图 4. 27 所 示 。 

从 图 4.27(a) 可 知 , 相 比 较 于 MMC 算 法 ,IMMC 算法 对 于 颗粒 数目 浓度 N 的 
描述 精度 有 所 提高 (从 MMC 算法 的 相对 误差 41% 提高 到 IMMC 算法 的 相对 误差 
3%), 且 精确 描述 了 颗粒 质量 浓度 M 的 时 间 演变 ,而 MMC 算法 对 于 M 的 相对 误 
差 甚 至 达到 了 6%[ 如 图 4. 27(b) 所 示 ]。 整 体 而 言 ,IMMC 算法 对 N 的 描述 精度 
与 其 他 时 间 驱 动 MC 方法 (时 间 驱 动 DSMC 方法 和 MMC 算法 ) 相 比 并 无 明显 改 
变 [ 如 图 4. 27(d) 所 示 ], 均 明显 小 于 事件 驱动 MC 方法 对 N 的 描述 精度 ,显然 ,这 
是 由 于 时 间 驱 动 MC 方法 所 固有 的 “ 解 耦 误差 "减弱 了 模拟 精度 的 缘故 ;但 是 IMMC 
算法 对 M 的 描述 精度 达到 了 事件 驱动 MC 方法 的 水 平 [如 图 4. 27(e) 所 示 ], 远 远 
高 于 其 他 时 间 驱 动 MC 方法 的 描述 精度 。 对 于 颗粒 尺度 分 布 函数 的 时 间 演变 过 
程 的 描述 ,所 有 MC 方法 的 性 能 相似 , 几 种 MC 方法 的 o4 (颗粒 尺度 分 布 函数 的 整 
体 方差 ) 随 着 时 间 推移 而 逐渐 收敛 在 一 起 [如 图 4. 27(f) 所 示 ], 且 均 能 较 高 精度 地 
描述 特定 时 刻 颗 粒 尺 度 分 布 函数 [如 图 4. 27(c) 所 示 ]; 值 得 注意 的 是 ,IMMC 算法 
仍然 保持 了 MMC 算法 对 颗粒 尺度 谱 高 端 部 分 的 描述 精度 ,这 同样 归 因 于 IMMC 
算法 采用 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 来 代表 这 些 颗 粒 数 目 较 少 的 颗粒 类 的 缘故 。 
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图 4.27 几 种 MC 的 定量 比较 (初始 单 分 散 性 颗粒 群 , 常 凝 并 核 ) 
一 理论 分 析 解 ; 一 -阶梯 式 常 体积 法 一 -常数 目 法 ; 
-时 间 驱 动 DSMC 方法 ， —- MMC 算法 -*- 改 进 的 MMC 算法 


这 种 计算 条 件 下 IMMC 算法 所 消耗 的 CPU 时 间 为 82. 91s, 计算 代价 高 于 
MMC 算法 的 原因 在 于 :“ 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”中 ,虚拟 颗粒 i 的 凝 并 事 
件 尺度 六 es 小 于 采用 “等 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”的 MMC 算法 中 的 六 ee, 从 
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而 导致 时 间 步 长 Ac 更 小 ,离散 的 时 间 窗 口 更 多 ,计算 代价 增 大 。 

在 描述 凝 并 事件 时 ,IMMC 算法 存在 两 种 恢复 虚拟 颗粒 数目 的 方案 ,一 种 是 
“ 异 数 目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”中 所 描述 的 自动 保持 恒定 虚拟 颗粒 数目 的 方案 
(“常数 目 方 案 ”), 另 一 种 是 “等 数目 权 值 虚 拟 颗 粒 凝 并 准则 ”中 所 描述 的 们 减 虚 拟 
颗粒 数目 权 值 以 阶梯 式 恢复 虚拟 颗粒 数目 的 方案 “阶梯 式 常数 目 方案 ”)。 分 别 采 
用 这 两 种 虚拟 颗粒 数目 恢复 方案 来 实现 IMMC 算法 。 在 这 种 初始 单 分 散 性 颗粒 
群 工 况 中 ,初始 时 刻 虚拟 颗粒 数目 权 值 均 相等 “阶梯 式 常数 目 方案 "对 虚拟 颗粒 数 
目 权 值 无 扰动 。 另 外 ,IMMC 算法 也 存在 两 种 方法 , 即 累积 概率 法 和 接受 -拒绝 法 
来 实现 凝 并 伙伴 的 选择 ,分 别 采 用 这 两 种 方法 来 实现 IMMC 算法 。 四 种 IMMC 
算法 如 下 标记 : IMMC(A) 算 法 采用 “ 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”“ 常 数目 方 
案 ”" 和 累积 概率 法 实现 ,IMMC(B) 算 法 采用 “等 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”“ 阶 
梯 式 常数 目 方案 "和 累积 概率 法 实现 ,IMMC(C) 算 法 采用 * 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 
并 准则 “常数 目 方案 "和 接受 -拒绝 法 实现 ,IMMC(D) 算 法 采用 “等 数目 权 值 虚拟 
颗粒 凝 并 准则 “阶梯 式 常数 目 方案 "和 接受 -拒绝 法 实现 ,四 种 IMMC 算法 的 模 
拟 结果 与 MMC 算法 模拟 结果 放 在 一 起 进行 定量 比较 ,如 图 4. 28 所 示 , 所 消耗 的 
CPU 时 间 如 表 4. 7 所 示 。 
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图 4. 28 几 种 IMMC 算法 实现 方案 的 比较 
一 理论 分 析 解 一 MMC 算法， 一- IMMC(A) 算 法 ; 一。- IMMC(B) 算 法 ; 
一 IMMC(C) 算 法 一 *- IMMC(D) 算 法 


表 4.7 IMMC 算法 的 计算 代价 
算法 类 型 MMC IMMC(A) IMMC(B) IMMC(C) IMMC(D) 
To/s 13.01 82.91 24. 66 81.45 24. 86 


首先 考察 IMMC 算法 采用 “ 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”( 或 者 说 “常数 目 
方案 ”和 “等 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”( 或 者 说 “阶梯 式 常 数目 方案 ”时 的 性 能 
差异 。 分 别 比较 IMMC(A) 算 法 和 IMMC(B) 算 法 .JIMC(C) 算 法 和 IMMC(D) 算 
法 的 模拟 结果 ,可 以 发 现 如 下 现象 : 采用 "常数 目 方案 ”的 IMMC 算法 对 于 颗粒 数 
目 浓度 N 和 颗粒 尺度 分 布 函数 的 模拟 结果 均 稍 稍 高 于 采用 “阶梯 式 常数 目 方案 ” 
的 IMMC 算法 ,但 是 基本 仍 在 同一 描述 精度 的 层次 上 ;采用 "常数 目 方案 ”的 
IMMC 算法 对 于 颗粒 数目 浓度 M 的 描述 精度 明显 高 于 采用 “阶梯 式 常 数目 方案 ” 
的 IMMC 算法 ;采用 “常数 目 方 案 ” 的 IMMC 算法 能 够 更 为 精确 地 描述 颗粒 尺度 
谱 的 高 端 部 分 ;采用 “常数 目 方案 ”的 IMMC 算法 的 计算 代价 明显 高 于 采用 “阶梯 
式 常 数目 方案 ”的 IMMC 算法 。 计 算 精 度 的 差异 可 以 如 下 解释 : 采用 “常数 目 方 
RH) IMMC 算法 由 于 虚拟 颗粒 数目 权 值 的 扰动 存在 所 谓 的 “常数 目 误差 ”而 采 
用 “阶梯 式 常数 目 方案 ”的 IMMC 算法 由 于 阶梯 式 恢复 虚拟 颗粒 数目 而 存在 所 谓 
的 “阶梯 式 误差 ”, 在 常 凝 并 核 工 况 中 ,两 种 误差 对 N 和 颗粒 尺度 分 布 函数 等 模拟 
结果 的 影响 程度 基本 相同 ;但 是 采用 “常数 目 方案 ”的 IMMC 算法 精确 保持 凝 并 过 
程 中 M 不 变 , 而 采用 “阶梯 式 常数 目 方案 ”的 IMMC 算法 存在 明显 的 “阶梯 式 误 
差 ”。 两 种 方案 中 计算 代价 的 差异 主要 来 源 于 模拟 颗粒 数目 的 差异 。 

IMMC(C) 算 法 和 IMMC(D) 算 法 均 为 采用 接受 -拒绝 法 的 IMMC 算法 ,由 图 
4. 28 可 知 ,这 两 种 IMMC 算法 高 精度 地 模拟 了 凝 并 过 程 ,证 明 在 时 间 驱 动 MC 
中 采用 接受 -拒绝 法 同样 能 够 精确 描述 颗粒 凝 并 过 程 。 通 过 定量 比较 IMMCCA) 
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算法 和 IMMC(C) 算 法 .IIMC(B) 算 法 和 IMMC(D) 算 法 的 模拟 结果 ,可 以 考察 
IMMC 算法 采用 累积 概率 法 或 接受 -拒绝 法 对 计算 精度 和 计算 效率 的 影响 。 比 
较 发 现 : 采用 何 种 方法 实现 凝 并 伙伴 的 选择 对 计算 精度 和 计算 效率 没有 明显 
影响 。 

几 种 IMMC 算法 的 计算 精度 均 高 于 原始 的 MMC 算法 ,但 是 计算 效率 均 低 于 
MMC 算法 。 计 算 代 价 较 大 的 原因 是 : IMMC 算法 中 ,时 间 窗 口 以 更 小 的 区 间 被 
离散 ,从 而 增加 了 MC 方法 的 计算 消耗 。 


4.7.2 Case2 ,初始 指 数 分 布 多 分 散 性 颗粒 群 , 常 凝 并 核 


这 种 工 况 中 ,初始 时 刻 颗 粒 尺度 分 布 函数 参照 公式 (4. 300 ,其 中 ,颗粒 平均 尺 
HE vo =0. 029pm ,初始 颗粒 数目 浓度 No — L0 cm? IMMC 算法 采用 “ 异 数目 权 
值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”“ 常 数目 方案 "和 累积 概率 法 实现 。IMMC 算法 和 MMC 
算法 的 初始 虚拟 颗粒 数目 均 为 3000, 乘 积 因子 a 二 0. 01, 两 种 算法 均 按照 对 数 分 类 
法 则 在 107? — 1pm? 的 区 间 把 颗粒 尺度 谱 分 为 200 类 ,两 种 算法 均 基于 “ 异 数目 权 
值 虚拟 颗粒 群 策 略 ”, 设 定 每 个 颗粒 类 至 少 由 10 个 虚拟 颗粒 所 代表 ,所 以 实际 跟踪 
的 虚拟 颗粒 数目 为 4040。 这 种 工 况 主要 检测 两 种 算法 对 于 初始 多 分 散 性 颗粒 群 
的 描述 性 能 ,模拟 结果 如 图 4. 29 所 示 。 

由 图 4. 29 可 知 ,虽然 两 种 MC 方法 均 较 高 精度 地 描述 了 颗粒 尺度 分 布 函数 的 
各 阶 矩 (NM 和 us 等 ) ,特定 时刻 颗 粒 尺度 分 布 函数 等 ,但 是 IMMC 算法 严格 保 
持 颗 粒 质 量 浓度 不 变 , 对 于 特定 时 刻 颗粒 尺度 分 布 函数 , IMMC 算法 的 模拟 结果 
与 理论 值 的 差异 更 小 ,以 更 小 的 频率 围绕 理论 分 析 解 脉动 ,证 明 IMMC 算法 对 于 
初始 多 分 散 性 工 况 具有 更 高 的 计算 精度 。 
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图 4.29 IMMC 算 法 和 MMC 算 法 模拟 结果 (初始 指数 分 布 多 分 散 性 颗粒 群 , 常 凝 并 核 ) 


4.8 改进 的 多 重 Monte Carlo 算法 小 结 


通过 几 种 MC 方法 的 定量 比较 发 现 ,原始 MMC 算法 还 存在 提高 计算 精度 和 
计算 效率 的 空间 ,为 此 针对 原始 MMC 算法 所 表现 出 的 “常数 目 误差 ”, 我 们 对 其 进 
行 了 改进 : 针对 凝 并 事件 ,建立 起 一 种 “ 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”, 把 原始 
MMC 算法 所 基于 的 “等 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”作为 其 一 种 特例 ,改进 了 虚 
拟 颗粒 总 凝 并 概率 的 计算 ,并 改进 了 凝 并 事件 的 判断 、 凝 并 伙伴 的 寻找 和 凝 并 事件 
的 后 果 处 理 ;首次 在 时 间 了 驱动 MC 方法 模式 中 采用 接受 -拒绝 法 来 选择 凝 并 伙伴 ， 
是 对 传统 的 累积 概率 法 的 一 种 重要 补充 ,在 不 同 的 工 况 中 两 种 方法 具有 各 自 独特 
的 优点 。 累 积 概率 法 由 于 需要 对 所 有 模拟 颗粒 的 二 重 遍历 而 具有 固定 且 较 高 的 计 
算 代价 ,接受 -拒绝 法 则 在 颗粒 尺度 谱 较 窄 或 各 种 尺度 的 颗粒 凝 并 核 较 为 接近 时 具 
有 较 高 的 计算 效率 ;改进 的 MMC 算法 还 针对 凝 并 事件 发 展 了 自动 保持 虚拟 颗粒 
恒定 数目 的 “常数 目 方案 ”和 阶梯 式 恢复 虚拟 颗粒 数目 的 “阶梯 式 常数 目 方案 ”; 另 
外 ,对 于 破碎 、 成 核 和 沉积 事件 对 虚拟 颗粒 数目 的 扰动 ,改进 的 MMC 算法 也 发 展 
“阶梯 式 常 数目 方案 ”来 恢复 虚拟 颗粒 数目 , 即 当 虚拟 颗粒 数目 等 于 或 超越 初始 数 
值 的 两 倍 或 一 半 时 ,随机 抛弃 一 半 虚 拟 颗粒 或 复制 现 有 虚拟 颗粒 ,并 采用 倍增 或 倍 
减 虚拟 颗粒 数目 权 值 的 方法 来 恢复 虚拟 颗粒 总 数目 ,不 仅 保持 了 常 体积 的 特征 ,而 
且 尽 量 避免 了 对 虚拟 颗粒 数目 权 值 的 扰动 而 在 一 定 程度 上 减少 了 MMC 算法 所 具 
有 的 “常数 目 误差 ”。 

特别 针对 凝 并 事件 的 处 理 , 对 于 初始 单 分 散 性 或 多 分 散 性 颗粒 群 的 凝 并 工 况 ， 
把 改进 的 MMC 算法 与 原始 MMC 算法、 时 间 了 驱动 DSMC 算法 、 阶 梯 式 常 体积 法 、 
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常数 目 法 等 进行 了 定量 比较 ,发 现 : 改进 的 MMC 算法 在 颗粒 数目 浓度 N 的 计算 
精度 方面 比 诛 始 的 MMC 算法 有 一 定 改进 ,是 优 于 时 间 驱 动 DSMC 算法 ; 它 能 够 
严格 保持 凝 并 过 程 中 颗粒 总 质量 浓度 M 不 变 ,符合 实际 物理 过 程 ,达到 了 事件 驱 
动 MC 方法 对 M 的 计算 精度 ; 它 仍然 保持 了 MMC 算法 的 主要 优点 , 即 对 较 少 颗 
粒 数目 的 颗粒 类 的 动力 学 演变 过 程 具有 比 其 他 MC 方法 更 高 的 精度 , 常 体积 特征 
等 ;改进 的 MMC 算法 比 原始 MMC 算法 的 计算 效率 有 所 下 降 , 主 要 原因 在 于 “ 异 
数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”中 时 间 窗 口 以 更 小 的 区 间 被 离散 ;改进 的 MMC 算法 
对 于 各 种 动力 学 事件 的 后 果 进 行 处 理 不 仅 符合 质量 守恒 原则 ,还 符合 动量 守恒 和 
能 量 守恒 定律 ,这 有 利于 其 进行 多 维 颗 粒 群 平衡 模拟 。 

从 某 种 意义 来 说 ,改进 的 多 重 Monte Carlo 算法 也 是 一 种 新 的 颗粒 群 平衡 模 
拟 随机 方法 , 它 的 两 大 特色 是 基于 时 间 驱 动 和 常 体积 ,因此 ,我 们 在 之 后 的 研究 中 ， 
也 在 某 些 场合 把 其 命名 为 时 间 驱 动 常 体积 法 (time-driven constant volume meth- 
od, TDCV) ,以 便 与 下 面 介 绍 的 事件 驱动 常 体积 法 (event-driven constant volume 
method, EDCV) 对 照 起 来 。 


4.9 事件 驱动 常 体积 法 的 发 展 


4.9.1. 发 展 事件 驱动 常 体积 法 的 出 发 点 


前 面 较为 完整 地 介绍 了 描述 颗粒 尺度 分 布 时 间 演 变 过 程 的 多 重 Monte 
Carlo 算法 (包括 原始 的 MMC 算法 和 改进 的 MMC 算法 ,以 下 统称 为 MMC 算 
法 ), 并 对 其 进行 了 较为 全 面 的 验证 和 比较 分 析 。 通 过 与 其 他 几 种 类 型 的 MC 方 
法 进行 定量 比较 ,可 以 取得 如 下 认识 :整体 而 言 ,事件 驱动 MC 方法 比 时 间 驱 
动 MC 方法 具有 更 高 的 计算 精度 和 计算 效率 ,这 是 因为 事件 驱动 MC 方法 天 生 
就 避免 了 时 间 驱 动 MC 方法 所 固有 的 解 耦 假设 和 * 解 看 误差 ”的 缘故 ;@ 严 格 保 
持 常 数目 和 常 体积 是 以 算法 计算 精度 和 计算 效率 的 降低 为 代价 的 ,这 是 因为 恢 
复 虚拟 颗粒 数目 和 保持 计算 区 域 的 过 程 中 将 对 模拟 颗粒 群 产 生 一 定 程度 的 人 为 
扰动 ,从 而 引入 了 数值 误差 ,扰动 程度 越 小 。 扰 动 次 数 越 少 ,数值 误差 也 越 小 。 
相对 来 说 ,阶梯 式 恢复 虚拟 颗粒 数目 的 方法 (时 间 驱 动 DSMC 方法 和 阶梯 式 常 
体积 法 所 采用 的 倍增 或 倍 减 子 系统 的 办 法 ,改进 的 MMC 算法 所 采用 的 倍增 或 
倍 减 数目 权 值 的 办 法 , 即 “ 阶 梯 式 常数 目 方案 ”) 比 连续 式 恢复 虚拟 颗粒 数目 的 方 
法 (MMC 算法 采用 的 调整 虚拟 颗粒 数目 权 值 的 方法 ,常数 目 法 中 采用 的 实时 调 
整 计算 区 域 的 方法 , 即 “ 常 数目 法 方案 ”) 对 颗粒 尺度 分 布 的 各 阶 矩 (颗粒 总 数目 
浓度 和 总 质量 浓度 等 ) 的 计算 精度 影响 更 小 一 些 ;@MC 方法 对 于 颗粒 尺度 分 布 
函数 的 描述 精度 主要 取决 于 模拟 颗粒 数目 , 当 模拟 颗粒 数目 达到 OC 10° it 
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时 ,在 同样 的 初始 模拟 颗粒 数目 的 条 件 下 ,尽管 模拟 过 程 中 几 种 MC 方法 的 模拟 
颗粒 数目 并 不 完全 相等 ,但 是 几 种 MC 方法 均 具有 几乎 同样 的 颗粒 尺度 分 布 函 
数 时 间 演 变 过 程 的 描述 精度 ;@ 如 果 需 要 描述 颗粒 尺度 分 布 的 时 间 和 空间 演变 ， 
则 MC 方法 必须 抛弃 “ 子 系统 ”概念 且 必 须 保持 常 体积 特征 ,因为 子 系统 概念 本 
身 就 是 基于 颗粒 尺度 分 布 空间 各 向 同性 的 假设 ,而 常 体积 的 特征 便于 与 网 格 划 
分 技术 耦合 起 来 ,也 便于 考虑 系统 边界 等 ;@ 采 用 加 权 虚 拟 颗粒 概念 的 MC 方法 
(MMC 算法 ) 对 于 那些 数目 较 小 的 颗粒 类 的 动力 学 演变 过 程 的 描述 精度 高 于 采 
用 子 系统 概念 的 MC 方法 (时 间 驱 动 DSMC 方法 、 阶 梯 式 常 体 积 法 和 常数 目 
法 )。 这 几 点 结论 可 以 指导 随机 算法 的 发 展 或 改进 。 

多 重 Monte Carlo 算法 及 其 改进 算法 已 经 尽 可 能 在 时 间 驱 动 模式 下 达到 了 高 
计算 精度 ,但 是 相 比较 于 事件 驱动 MC 方法 ,其 计算 精度 和 计算 效率 仍 有 不 及 之 
处 。 所 以 如 果 仅仅 描述 颗粒 尺度 分 布 的 时 间 演 变 过 程 ,事件 驱动 MC 方法 是 一 种 
重要 的 方法 。 目 前 几 种 基于 事件 驱动 的 MC 方法 都 存在 各 自 的 优 缺 点 。Matsou- 
kas 等 发 展 的 常数 目 法 ”3 实时 且 连 续 地 保持 恒定 的 虚拟 颗粒 数目 ,计算 精度 和 
计算 效率 均 存在 可 提升 的 空间 ; Maisels 等 发 展 的 阶梯 式 常 体积 法 "9 通过 倍 减 
计算 区 域 体积 的 办 法 处 理 过 多 模拟 颗粒 数目 时 表现 出 较 大 的 数目 恢复 误差 ,原因 
在 于 随机 抛弃 一 定数 量 的 模拟 颗粒 可 能 对 虚拟 颗粒 群 的 统计 属性 产生 了 扰动 , 且 
在 某 些 工 况 (如 多 元 破碎 工 况 ) 中 , 倍 减 子 系统 体积 时 模拟 颗粒 数目 并 不 恰恰 等 于 
初始 数目 的 两 倍 ,此 时 需要 采用 随机 抛弃 或 增加 虚拟 颗粒 的 办 法 来 强制 恢复 虚拟 
颗粒 数目 ,也 将 产生 一 定 程度 的 数值 误差 ;Kraft 等 59 发 展 的 事件 驱动 强 核 函数 法 
的 计算 代价 仅仅 只 随 模拟 颗粒 数目 而 线性 增长 (常规 MC 方法 中 计算 代价 与 模拟 
颗粒 数目 的 平方 成 正比 ) ,但 是 计算 精度 通常 要 更 低 一 些 , 且 对 于 不 同 的 核 模型 需 
要 发 展 不 同 的 强 函 数 核 模型 ,算法 较为 复杂 且 适 用 范围 也 有 一 定局 限 性 。 另 外 ,这 
些 事件 驱动 MC 共同 的 缺点 仍然 是 引入 子 系统 的 概念 和 通过 调整 计算 区 域 来 恢 
复 模拟 颗粒 数目 。 

正 是 如 此 ,我 们 发 展 了 一 种 新 的 基于 事件 驱动 MC 方法 ,该 算法 用 于 描述 颗 
粒 尺 度 分 布 的 时 间 演变 过 程 。 该 算法 仍然 借鉴 MMC 算法 的 优点 , 即 引 入 加 权 虚 
拟 颗粒 概念 和 在 演变 过 程 中 保持 计算 区 域 体积 不 变 的 特点 。 该 算法 被 命名 为 事件 
驱动 常 体积 法 ,下 面 对 其 进行 详细 的 介绍 。 


4.9.2 动力 学 事件 的 发 生 速率 


在 事件 驱动 MC 方法 中 ,必须 首先 计算 动力 学 事件 的 速率 ,以 便于 之 后 计算 
两 个 动力 学 事件 之 间 的 等 待 时 间 ( 静 止 时 间 ) 和 选择 主事 件 和 主 颗粒 。 根 据 虚 拟 颗 
粒 数 目 权 值 的 不 同 ,在 不 同 的 虚拟 颗粒 数目 权 值 赋值 策略 中 ,破碎 沉积、 成 核 , 冷 
凝 / 兼 发 等 事件 的 发 生 速 率 的 计算 表达 式 相同 (因为 这 些 事件 不 涉及 两 颗 主 颗粒 )， 
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但 是 凝 并 事件 速率 的 计算 表达 式 存在 较 大 差异 ,下 面 针 对 “等 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 
策略 "(公共 数目 权 值 w= 1 与 wl 两 种 情况 ) 和 “ 异 数 目 权 值 虚拟 颗粒 群 策 略 ” 
Cwrw) 三 种 不 同情 况 , 从 特殊 情况 到 普通 情况 ,一 一 详细 阐述 如 下 。 

D 等 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 ,ww 二 1 

这 种 情况 意味 着 MC 方法 实际 上 跟踪 计算 区 域 V, 内 的 每 一 颖 颗粒 。 那 些 引 
入 子 系统 概念 的 MC 方法 ,如 时 间 驱 动 DSMC、 常 数目 法 和 阶梯 式 常 体积 法 ,就 属 
于 这 种 情况 。 单 位 体积 内 的 动力 学 事件 速率 R GERD s! * m dnd 4.8 
所 示 。 

2) 等 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 ,tw 了 1 

原始 的 MMC 算法 已 经 建立 了 等 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ,在 这 种 准则 下 ， 
虚拟 颗粒 ;的 单位 体积 总 凝 并 概率 Ci(s- * m 


= a 2j pawi (4. 87) 
j=li#j 
所 以 ， ee eee THES 
72 YT = ae, Dp (4.58) 


式 中 分 母 中 的 “2” 是 为 了 考虑 到 对 虚拟 颗粒 进行 二 重 遍历 过 程 中 同一 凝 并 对 被 统 
计 了 两 次 。 在 “等 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 策 略 ” 中 ,由 于 任何 一 颗 虚 拟 颗粒 的 数目 权 
值 均 等 于 zw, 所 以 式 (4. 58) 可 以 简化 为 
-i> Daw=2 i» YA (4. 59) 
很 显然 ,公式 (4. 59) 是 公式 (4. 58) 的 特例 。 
3) 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 
改进 的 MMC 算法 建立 了 “ 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”, 此 时 ,虚拟 颗粒 i 
与 虚拟 颗粒 7 之 间 发 生 的 实际 颗粒 凝 并 事件 次 数 为 min(zw ,zw ) ,虚拟 颗粒 i 所 代 
表 的 每 颗 实 际 颗粒 发 生 凝 并 事件 的 概率 为 min us ,rw )/aw ,而 虚拟 颗粒 7 所 代表 
的 每 颗 实 际 颗粒 发 生 凝 并 事件 的 概率 为 min Cw, ,tw)/w;。 在 这 种 凝 并 准则 的 控 
BT a ee 一 次 凝 并 事件 的 概率 为 
2wjw; 
c-à pawi Gu; + w;)min(w; sw) (4-60) 
因此 单位 体积 内 凝 并 事件 的 发 生 速率 为 
V pm 
R = tS BSS XA Tinh 
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2$ pyw? 
Tic PN Cw; +w; minw; sw) (Aree) 
P ww = w AY ARA. 61) 即 变 为 公式 (4. 58) , 故 “等 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 
策略 ”时 动力 学 事件 速率 是 “ 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 策 略 ”时 动力 学 事件 速率 的 


特例 。 
4.9.3 等待 时 间 的 计算 


不 管 是 时 间 驱 动 MC 方法 还 是 事件 驱动 MC 方法 ,一 个 共同 的 基础 是 认为 离 
散 系统 中 动力 学 事件 的 发 生 为 一 个 标准 的 Markov 过 程 ,事件 发 生 概率 满足 指数 
分 布 ,两 次 动力 学 事件 之 间 的 等 待 时 间 ( 静 止 时 间 ) 满 足 指数 分 布 。 在 事件 驱动 
MC 方法 体系 中 ,根据 文献 [40] ,等 待 时 间 与 所 有 动力 学 时 间 的 发 生 概率 之 和 成 反 
比 , 即 


At, => (4. 63) 


V, RO 


4.9.4 主事 件 的 选择 


如 果 认 为 离散 系统 中 只 发 生 某 种 动力 学 事件 /, 则 主事 件 ( 即 在 等 待 时 间 之 后 
将 要 发 生 的 事件 ) 就 是 该 事件 4; 如果 同时 存在 多 种 动力 学 事件 , 则 动力 学 事件 /是 
否 为 主事 件 基于 如 下 概率 : 
P = SE = D =V.RAt (4. 64) 
可 以 通过 随机 过 程 来 选择 主事 件 。 图 4.30 中 的 步骤 1 即 示意 了 主事 件 的 选 
择 过 程 。 假 设 离散 系统 中 可 能 存在 的 动力 学 事件 为 沉积 ,冷凝 ,破碎 、 凝 并 和 成 核 ， 
首先 根据 公式 (4. 64) 分 别 计算 出 这 些 事件 的 发 生 概率 Pacos Poona s Pork s Pons 和 
Pas ,假设 这 些 概 率 按照 图 4. 30 中 步骤 1 所 示 的 秩序 依次 排列 , 即 Pieno s Pasa. 
Py Pos l Pw。 实际 上 这 种 排列 方式 完全 可 以 是 随机 的 ,但 是 一 旦 确定 好 概率 
的 排列 秩序 之 后 ,就 不 能 再 更 改 , 事 件 发 生 概率 的 排列 秩序 并 不 代表 排列 在 前 的 事 
件 具 有 优先 发 生 的 权利 。 然 后 通过 一 个 在 [0,1] 区 间 内 满足 均匀 分 布 的 随机 数 r 
来 判断 主事 件 。 如 果 0 二 xr 三 Pw, 则 认为 主事 件 为 沉积 事件 ; 如果 Pago << 
Pags + Pasa ， 则 认为 主事 件 为 冷凝 事件 ;如 果 Peps + Paar Paus + Poona + Py 
破碎 事件 被 选择 为 主事 件 ;如 果 Paro +H Poort + Prick <P seg + Poon Pic Pass 
凝 并 事件 为 主事 件 ; 如 果 Pago 十 Pu + Por Pas rm Pao + Poons + Pork + 
Pu 十 Pu 一 1, 主 事件 为 成 核 事 件 。 
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图 4. 30 主事 件 和 主 颗粒 选择 的 示意 图 (以 凝 并 事件 为 例 ) 


4.9.5 主 颗粒 的 选择 


一 旦 确定 了 主事 件 , 则 需要 确定 承担 该 种 主事 件 的 主 颗粒 。 对 于 沉积 ,破碎 和 
冷凝 /蒸发 等 事件 ( 单 颗粒 事件 ) 而 言 ,只 需要 确定 一 颗 主 颗粒 ;对 于 凝 并 事件 ( 双 颗 


粒 事件 ) ,需要 确定 两 颗 主 颗粒 ;对 于 
粒 i 发 生 单 颗粒 事件 的 概率 满足 如 


F 成 核 事 件 ,并 不 需要 确定 主 颗粒 。 某 颗 虚 拟 颗 
下 分 布 : 


而 某 两 颗 虚 拟 颗粒 和 /7 发 生 双 颗粒 事件 的 概率 满足 如 下 分 布 : 


21 D jK svj) 


KG) 
i (4. 65) 
D K@ 
二 (4. 66) 


无 论 对 于 哪 种 事件 , 主 颗粒 的 选择 均 可 以 通过 两 种 方法 来 实现 , 即 累 积 概率 法 
(倒数 法 ) 和 接受 -拒绝 法 。 这 两 种 方法 都 遵守 虚拟 颗粒 发 生 该 事件 的 概率 分 布 。 

对 于 凝 并 事件 而 言 , 累 积 概率 法 选择 主 颗粒 的 过 程 如 下 : 首先 ,如 图 4. 30 所 
示 的 步骤 2 所 示 , 如 果 随机 数 -满足 如 下 条 件 , 则 虚拟 颗粒 i 为 一 颗 主 颗粒 : 
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Pao + Pora + Prk dy T. At, r Pags + Pont + Pret +D T, AL 
(4. 67) 
然后 ,另外 一 颗 主 颗粒 ,虚拟 颗粒 i 的 凝 并 伙伴 j ,通过 如 下 遍历 程序 实现 : 


Bim rw 


Piso + Pama + Pu + St [r+ 5S e 
D 


nei Cu; + wy) minGu, wy) 
3 Bi stes ] 
mati CW; F Wm ) minCw; jw) 


(4. 68) 


在 累积 概率 法 中 ,两 次 虚拟 颗粒 遍历 过 程 可 能 消耗 较 大 的 计算 代价 ,特别 是 虚 
拟 颗粒 数目 较 多 时 ,而 接受 -拒绝 法 在 某 些 工 况 下 可 以 提高 主 颗粒 选择 过 程 的 计算 
效率 。 在 这 种 方法 中 ,首先 通过 随机 过 程 选择 两 颗 虚 拟 颗粒 i 和 j ,如 果 随 机 数 r 
满足 如 下 条 件 , 则 认为 虚拟 颗粒 i 和 j 为 发 生 凝 并 事件 的 两 颗 主 颗粒 : 
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式 中 :Bj 为 “ 异 数目 权 值 虚 拟 颗粒 凝 并 准则 ”下 虚拟 颗粒 i 和 j ORES Es a E SE 
数 日 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”中 所 有 可 能 的 凝 并 对 的 最 大 凝 并 核 。 如 果 Bi 被 高 
估 , 虽 然 选择 一 对 主 颗粒 的 效率 相应 降低 ,但 是 仍然 能 够 描述 该 Markov 过 程 。 
注意 到 ,在 事件 驱动 MC 方法 中 ,为 了 计算 两 次 事件 之 间 的 等 待 时 间 , 需 要 计 
算 凝 并 事件 发 生 速 率 Re ,此 时 需要 对 所 有 虚拟 颗粒 进行 二 重 遍历 ,这 个 过 程 是 
事件 驱动 MC 方法 计算 代价 的 最 大 贡献 源 ,所 耗费 的 计算 代价 的 量 级 为 OCN?)， 
Ne 为 虚拟 颗粒 数目 。 当 Nt 数值 较 大 时 ,所 耗费 的 CPU 时 间 将 非常 大 。 在 选择 凝 
并 事件 的 主 颗粒 的 过 程 中 , 累积 概率 法 的 平均 计算 代价 的 量 级 为 OCNi/2 十 
Ni/4) ,接受 -拒绝 法 的 计算 代价 则 取决 于 具体 情况 ,如 果 颗 粒 尺 度 谱 分 布 较 罕 或 
者 各 凝 并 核 之 间 的 差异 较 小 ,其 计算 效率 通常 低 于 累积 概率 法 。 但 是 无 论 采用 何 
种 方法 ,其 计算 代价 均 远 远 小 于 等 待 时 间 的 计算 代价 ,此 时 讨论 接受 -拒绝 法 的 高 
效率 意义 不 大 。 然 而 , 当 仅仅 考虑 纯 凝 并 事件 时 ,Garcia 等 器 发展 了 一 种 高 效 的 计 
算 方 案 , 此 时 首先 通过 接受 -拒绝 法 选择 两 颗 主 颗粒 ,然后 根据 等 待 时 间 的 指数 分 
布 , 根 据 这 两 颗 主 颗 粒 的 凝 并 核 来 计算 等 待 时 间 ,此 时 因为 避免 了 虚拟 颗粒 的 二 重 
遍历 而 具有 非常 高 的 计算 效率 ,但 是 这 种 计算 方案 只 是 近似 描述 了 实际 凝 并 过 程 ， 
当 演变 时 间 较 长 时 将 呈现 一 定 的 数值 误差 。 
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4.9.6 虚拟 颗粒 数目 的 恢复 和 计算 区 域 体积 的 保持 


无 论 对 于 哪 种 MC 方法 ,在 动力 学 演变 过 程 中 ,模拟 颗粒 数目 和 计算 区 域 体积 
两 个 需要 特别 关注 的 变量 。 过 多 的 模拟 颗粒 数目 将 加 剧 计算 代价 ,而 过 少 的 模拟 颗 
粒 数目 则 影响 计算 精度 ;计算 区 域 的 变动 则 影响 算法 的 扩展 性 ` 工 程 应 用 和 科学 定量 
分 析 。 事 件 驱动 常 体 积 法 发 展 了 一 系列 方法 ,在 严格 保持 常 体积 的 同时 , 尽 可 能 保持 
常数 目的 特征 。 针 对 ”等 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 策 略 ”和 * 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 策 
略 ”该 算法 恢复 虚拟 颗粒 数目 和 保持 计算 区 域 的 手段 有 一 些 差异 ,一 一 阐述 如 下 。 

1)“ 等 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 策 略 ” 

此 时 ,为 了 尽 可 能 避免 对 虚拟 颗粒 数目 权 值 的 扰动 以 造成 计算 效率 和 计算 精 
度 的 降低 ,任何 时 刻 均 保持 所 有 虚拟 颗粒 的 数目 权 值 相等 ,而 虚拟 颗粒 数目 在 
No /2~2No ZIBB » Ne 为 初始 虚拟 颗粒 数目 。 

凝 并 事件 : 假设 虚拟 颗粒 并 尺度 oj ORE 卫 ) 发 生 二 元 凝 并 事件 , 则 将 产生 
一 颗 尺 度 为 (vi 二 vv) 的 虚拟 颗粒 ,其 数目 权 值 仍然 等 于 公共 权 值 ww, 把 虚拟 颗粒 
取代 虚拟 颗粒 i, 并 抛弃 虚拟 颗粒 7]。 此 时 一 次 凝 并 事件 将 导致 虚拟 颗粒 总 数目 减 1。 

破碎 事件 : 如 果 虚 拟 颗粒 i 尺度 为 v, 数 目 权 值 w 二 w) 破 碎 , 则 首先 根据 b(w) 
和 YCv,ww) 得 到 子 颗 粒 尺度 分 布 ,然后 产生 5(v) 颗 新 的 虚拟 颗粒 ,这 些 虚 拟 颗粒 的 数 
目 权 值 等 于 wo, 尺 度 根据 子 颗粒 尺度 分 布依 次 得 到 。 把 第 一 颗 子 颗粒 取代 其 母 颗粒 i 
的 位 置 ,其 他 600) — 1 颗 子 颗粒 被 依次 存 人 虚拟 颗粒 数列 中 。 一 次 破碎 事件 之 后 , 虚 
拟 颗粒 总 数目 增加 bkv) 一 1。 在 下 一 个 时 刻 ,所 有 这 些 虚拟 颗粒 均 被 跟踪 。 

冷凝 /蒸发 (表面 生长 / 消 柄 ) 事 件 : 该 事件 发 生 之 后 ,虚拟 颗粒 数目 权 值 和 总 
数目 均 无 变化 ,但 是 发 生 该 事件 的 虚拟 颗粒 的 尺度 改变 。 对 于 离散 形式 的 冷凝 / 蒸 
发 事件 ,虚拟 颗粒 (尺度 为 v) 发 生 该 事件 之 后 的 尺度 为 v 士 wo ,其 中 “十 ”对 应 冷 
凝 事件 ， 一 "对 应 蒸发 事件 ,w 为 冷凝 单 体 分 子 的 体积 ;对 于 连续 形式 的 冷凝 / 蒸 
发 事件 ,虚拟 颗粒 i 发 生 该 事件 之 后 的 尺度 如 下 计算 : 

Cu new = Giu E LAC 

式 中 :为 虚拟 颗粒 : 的 冷凝 /蒸发 核 。 

成 核 事件 : 发 生 一 次 该 事件 则 虚拟 颗粒 总 数目 加 1。 新 增 的 虚拟 颗粒 的 数目 
权 值 为 ww, 尺 度 为 ws( 前 驱 体 的 尺度 ) 。 

沉积 事件 : 如 果 虚 拟 颗粒 i 被 判定 发 生 沉积 事件 , 则 该 颗 虚 拟 颗 粒 被 抛弃 而 
不 再 在 之 后 被 考虑 ,此 时 一 次 沉积 事件 将 导致 虚拟 颗粒 总 数目 减 1。 

以 上 事件 的 发 生 导致 虚拟 颗粒 数目 的 波动 。 事 件 驱动 常 体积 法 (EDCV) 发 展 
了 两 种 方案 来 恢复 虚拟 颗粒 数目 以 保持 计算 精度 和 计算 代价 。 与 改进 的 MMC 算 
法 阶梯 式 处 理 过 多 或 过 少 虚拟 颗粒 的 方法 类 似 ,“ 阶 梯 式 常数 目 方案 ”通过 倍增 或 
倍 减 虚拟 颗粒 数目 权 值 的 办 法 来 恢复 虚拟 颗粒 数目 ,虚拟 颗粒 总 数目 始终 保持 在 
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Ne/2 一 2Ne 之 间 , 具 体 步 骤 参 照 4. 6 节 的 相关 内 容 。 

某 些 情况 下 “阶梯 式 常数 目 方案 ”可 能 存在 较为 严重 的 “阶梯 式 误差 ”, 针 对 此 种 
情形 ,本 节 发 展 了 一 种 新 的 数目 恢复 方案 。 当 虚拟 颗粒 数目 大 于 等 于 2Ne 或 者 小 于 
等 于 Noo /2 时 ,统计 当前 虚拟 颗粒 群 的 颗粒 尺度 分 布 函数 ,然后 根据 此 尺度 分 布 函 
数 ,采用 虚拟 颗粒 生成 办 法 ,重新 产生 一 个 总 数目 为 Ns 的 新 的 虚拟 颗粒 群 ,新 的 虚 
拟 颗粒 群 继承 旧 的 虚拟 颗粒 群 的 统计 信息 。 由 于 旧 的 虚拟 颗粒 群 的 颗粒 尺度 分 布 分 
布 函 数 的 信息 可 能 不 能 完全 传递 和 转移 到 新 的 虚拟 颗粒 群 中 ,所 以 该 种 方案 也 仍然 
存在 一 定 程度 的 “阶梯 式 误差 "。 这 种 虚拟 颗粒 数目 恢复 方案 实际 上 对 虚拟 颗粒 群 进 
行 重 整 ,所 以 称 为 “ 重 整 方 案 "。 另 外 需要 注意 的 是 ,对 于 颗粒 场 除 尺度 分 布 函 数 之 乡 
的 其 他 状态 参数 (如 速度 ,温度 、 满 动能 等 ), “阶梯 式 常数 日 方案 ”的 数 生 恢 复 动作 之 
后 ,新 的 虚拟 颗粒 群 在 统计 意义 上 具有 与 旧 虚 拟 颗粒 群 相同 的 统计 意义 ,而 “ 重 整 方 
案 "难以 保证 在 数目 恢复 前 后 颗粒 场 的 其 他 状态 参数 仍然 在 统计 上 保持 一 致 。 所 以 
“ 重 整 方案 适合 于 在 描述 颗粒 尺度 分 布 函数 时 间 演 变 过 程 的 MC. 算法 中 采用 ,而 不 
太 适 合 那些 需要 同时 考虑 颗粒 尺度 分 布 函数 时 间 和 空间 演变 的 MC 算法 ,而 “阶梯 式 
常数 目 方案 " 则 均 可 以 被 采用 。“ 阶 梯 式 常数 目 方案 ”和 * 重 整 方案 ?在 哪 种 情况 中 被 
MC 算法 采用 需要 依据 实际 情况 具体 考虑 。 对 于 第 3 章 所 发 展 的 改进 的 多 重 Monte 
Carlo 算法 ,也 可 以 采用 " 重 整 方案 ?来 恢复 虚拟 颗粒 数目 ,但 是 由 于 拟 基 于 MMC 算 
法 进行 多 维系 统 颗粒 群 平衡 模拟 ,此 时 必须 保证 恢复 动作 前 后 系统 的 动量 和 能 量 守 
恒 ,所 以 在 4. 6 节 中 没有 描述 这 种 数目 恢复 方法 。 

2)“ 异 数 日 权 值 虚拟 颗粒 群 策 略 ” 

这 种 情况 中 ,对 于 凝 并 事件 ,虚拟 颗粒 总 数目 自动 保持 不 变 , 即 “ 常 数目 方案 ”; 
其 他 事件 仍然 采用 “等 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 策 略 "时 的 数目 恢复 方法 (“阶梯 式 常数 
目 方案 ”和 “ 重 整 方 案 ”) 来 保持 模拟 颗粒 数目 。 

凝 并 : 当 数 目 权 值 不 等 的 两 颗 虚 拟 颗粒 i 和 j 发 生 凝 并 时 ,虚拟 颗粒 i 和 j 所 
代表 的 实际 颗粒 组 中 , 均 仅 仅 只 有 min Cu, vw, ) 颗 实际 颗粒 发 生 了 实际 颗粒 之 间 的 
凝 并 事件 ,总 的 实际 颗粒 凝 并 事件 数量 为 min(rw w), ERT minw, ,zw ) 颗 尺度 
为 (vi 十 vv) 的 新 的 颗粒 。 所 以 虚拟 颗粒 i 和 j 发 生 凝 并 之 后 ,将 有 两 类 颗粒 存在 ， 
一 类 是 实际 颗粒 凝 并 事件 所 产生 的 “新 "颗粒 ,一 类 是 没有 参与 实际 颗粒 凝 并 事件 
的 “ 旧 ” 颗 粒 。 新 颗粒 和 旧 颗 粒 分 别 重新 被 两 虚拟 颗粒 i 和 j 所 代表 ,如 图 4. 25 所 
示 , 凝 并 之 后 虚拟 颗粒 的 数目 权 值 w, REE v 和 速度 wu 参照 公式 (4. 55)。 


4.9.7 事件 驱动 常 体积 法 的 流程 


至 此 ,可 以 绘制 出 事件 驱动 常 体积 法 的 算法 流程 ,如 图 4. 31 所 示 。 本 算法 试 
图 统一 目前 存在 的 基于 事件 驱动 的 几 种 主流 MC 算法 ,包括 常 体积 法 和 阶梯 式 常 
体积 法 。 事 件 驱 动 常 体积 法 存在 如 下 4 个 “开关 ”, 见 图 4. 2 中 的 符号 *A”: 基于 子 
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产生 加 权 虚 拟 颗 粒 群 


等 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 策 略 | 异 数 目 权 值 虚拟 颗粒 群 筑 略 


Monte Carlo 循环 


时 间 步 循环 


计算 静止 时 间 


图 4.31 事件 驱动 常 体积 法 的 流程 图 


系统 或 整体 系统 的 开关 “等 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 策 略 ?或 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 
策略 ”的 开关 、 累 积 概率 法 或 接受 -拒绝 法 的 开关 “阶梯 式 常数 目 方案 ?或 “ 重 整 方 
案 " 或 “常数 目 方案 ”的 开关 。 根 据 所 研究 的 实际 问题 ,用 户 可 以 自由 开启 不 同 的 开 
关 。 例 如 ,如 果子 系统 概念 “等 数目 权 值 虚 拟 颗粒 群 策 略 ”特别 地 ,公共 数目 权 值 
也 等 于 1) 和 “阶梯 式 常数 目 方案 ”被 采用 ,本 事件 驱动 常 体积 法 非常 类 似 于 阶梯 式 


常 体积 法 。 
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4.10 事件 驱动 常 体积 法 与 几 种 主流 
Monte Carlo 方法 的 比较 


与 改进 的 MMC 算法 的 验证 方案 类 似 ,这 里 重点 检验 事件 驱动 常 体积 
CEDCV) 法 对 于 凝 并 事件 和 多 重 破碎 事件 的 描述 精度 。 


4.10.1 Casel ,初始 单 分 散 性 颗粒 群 的 常 凝 并 核 工 况 


这 种 工 况 的 计算 条 件 与 4. 5. 1 节 的 Casel 或 4. 7. 1 节 的 Casel 完全 类 似 。 模 
拟 结果 如 图 4. 32 所 示 , 其 中 IMMC 算法 采用 * 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 策 略 >“ 常 
数目 方案 ?和 累积 概率 法 实现 ,而 EDCV-1 为 采用 *“ 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 策 略 ” 
的 EDCV 方法 ,EDCV-2 为 采用 “等 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 策 略 ” 和 “阶梯 式 常数 目 
方案 ”的 EDCV 方法 。 这 种 工 况 主要 用 于 检验 EDCYV 方法 所 基于 的 “ 异 数 目 权 值 
虚拟 颗粒 群 策 略 "“ 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”等 的 正确 性 。 其 中 两 种 EDCV 
方法 均 采用 接受 -拒绝 法 实现 凝 并 伙伴 的 寻找 。 

由 图 4. 32 模拟 结果 可 知 ,EDCV-2 的 模拟 结果 非常 类 似 于 阶梯 式 常 数目 法 ， 
这 表明 阶梯 式 常 体积 法 实际 上 是 EDCV 方法 的 一 种 特例 。 实 际 上 ,EDCV-2 跟踪 
整体 系统 ,每 颗 虚 拟 颗粒 均 具 有 相同 的 数目 权 值 , 它 通 过 公共 数目 权 值 的 倍 减 来 恢 
复 虚拟 颗粒 数目 ;而 阶梯 式 常 体积 法 跟踪 子 系统 , 子 系统 内 每 颗 模拟 颗粒 的 公共 数 
目 权 值 为 w 王 1, 从 整体 系统 来 看 ,每 颗 模拟 颗粒 的 公共 数目 权 值 为 w=V/V,, € 
通过 子 系统 的 倍增 来 实现 模拟 颗粒 数目 的 恢复 ,实际 上 也 是 实现 整体 系统 中 公共 
数目 权 值 w 的 倍 减 ; 所 以 两 种 算法 本 质 上 是 相同 的 ,只 是 基于 不 同 的 跟踪 系统 而 
采用 不 同 的 数目 权 值 倍 减 方案 而 已 。 

然而 ,恒定 地 保持 模拟 颗粒 数目 不 变 的 EDCV-1 的 对 于 颗粒 数目 浓度 N 的 模 
拟 结果 精度 ,虽然 稍微 高 于 IMMC 算法 和 常数 目 法 ,但 是 低 于 EDCV-2, 主要 原因 
上 可 归纳 为 虚拟 颗粒 数目 权 值 的 扰动 所 造成 的 “常数 目 误 差 ”, 而 对 于 凝 并 工 况 , 阶 
梯 式 常 体积 法 和 EDCV-1 几乎 不 存在 “阶梯 式 误差 ”; 两 种 EDCV 方法 对 于 颗粒 质 
量 浓度 的 描述 均 能 达到 严格 的 精度 ;EDCV-1 由 于 引入 “ 异 数 目 权 值 虚拟 颗粒 群 策 
略 "而 能 更 精确 地 描述 颗粒 尺度 分 布 函数 的 时 间 演 变 ,特定 时 刻 颗 粒 尺 度 谱 高 端 部 
分 的 动力 学 演变 过 程 也 能 相对 准确 地 描述 。 

几 种 MC 的 计算 代价 的 比较 如 表 4. 9 所 示 , EDCV-1 的 较 高 计算 代价 归结 为 
计算 凝 并 概率 时 计算 代价 为 OCN?) ,而 “等 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 策 略 ”的 MC( 阶 梯 
式 常 体积 法 ,常数 目 法 和 EDCV-1) 此 时 的 计算 代价 为 O(N?/2), 且 EDCV-1 中 跟 
踪 的 虚拟 颗粒 数目 为 Ne ,但 是 阶梯 式 常 体积 法 和 EDCV-1 跟踪 的 虚拟 颗粒 数目 
为 No/2 一 Nn 。 
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图 4. 32 Casel ,初始 单 分 散 性 颗粒 群 的 常 凝 并 核 芽 况 
一 理论 分 析 解 ; 一“ 一 阶梯 式 常 体积 法 ; 一 一 常数 日 法 ; 
-*- IMMC 算 法 ，-。- EDCV-1，-。- EDCV-2 


4.10.2 ”Case2, 初 始 指 数 分 布 多 分 散 性 颗粒 群 的 常 凝 并 核 工 况 


这 种 工 况 的 计算 条 件 完全 与 4. 7. 2 节 中 Case2 相同 ,主要 用 于 检验 EDCV 方 
法 对 于 初始 多 分 散 性 颗粒 群 的 凝 并 过 程 的 描述 精度 。 其 中 EDCV-A 为 采用 “ 异 数 
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目 权 值 虚拟 颗粒 群 策 略 ?的 EDCV 方法 ,EDCV-B 为 采用 “等 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 
策略 "和 “阶梯 式 常数 目 方案 ”的 EDCV 方法 。 其 中 两 种 EDCYV 方法 均 采 用 累积 概 
率 法 实现 凝 并 伙伴 的 寻找 。 由 图 4. 33 可 知 ,两 种 EDCV 方法 均 相对 高 精度 地 描 
述 了 颗粒 尺度 分 布 沙 数 的 各 阶 矩 、 特 定时 刻 颗粒 尺度 分 布 函 数 。EDCV-A 由 于 
“常数 目 误差 ”而 对 颗粒 数目 浓度 N 有 一 定 偏差 ,但 是 精确 描述 了 颗粒 质量 浓度 M 
的 演变 ;对 于 EDCV-B, 由 于 初始 时 刻 需 要 对 连续 型 指数 分 布 颗粒 尺度 谱 进 行 离 
散 ,“ 等 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 策 略 ”使 得 生成 的 初始 虚拟 颗粒 群 无 法 完全 继承 实际 
颗粒 群 的 颗粒 尺度 分 布 函 数 的 信息 ,所 以 存在 明显 的 “离散 误差 ”, 实 际 颗粒 群 尺度 
谱 的 高 端 和 低 端 部 分 都 无 法 被 虚拟 颗粒 群 所 描述 ,这 种 “离散 误差 "影响 了 EDCV- 
了 对 于 NM 和 特定 时 刻 颗粒 尺度 分 布 函数 的 描述 精度 。 


DM 
(a) 颗粒 数目 浓度 和 平均 尺度 
一 理论 分 析 解 ; 。 MD/N, yli) v. EDCV-A; a- N/ Now EDCV-A; 一 - N/N peon» EDCV-B; 
= NO Ny ¥,(0)/ vyo EDCV-B -v-M/ Mawn» EDCV-A; v- M/ Mag, EDCV-B 


n(v.tyo/ Ny 


1x05 1x10* 1x10? 3 — 00 ol 1 


yp 
(c) 颗粒 尺度 分 布 函 数 的 时 间 演 变 
— 初始 颗粒 尺度 分 布 曲线 ; — 理论 分 析 解 ; 一 *- EDCV-A, =t 
=e- EDCV-B, t=tow;  -9- EDCV-A, 110ta) 2 EDCV-By 110 ag 


图 4. 33 Case2, 初 始 指数 分 布 多 分 散 性 颗粒 群 的 常 凝 并 核 工 况 


* 182 + 离散 系统 动力 学 演变 过 程 的 颗粒 群 平 衡 模 拟 


几 种 算法 对 于 该 工 况 的 计算 代价 的 比较 如 表 4. 2 所 示 , 可 知 ,采用 “ 异 数目 权 
值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”的 MC 方法 (IMMC 算法 和 EDCV-A) 比 采用 “等 数目 权 值 
虚拟 颗粒 凝 并 准则 ”的 MC 方法 (MMC 算法 和 EDCV-B) 计 算 代 价 更 大 ,这 主要 归 
因 于 前 者 的 时 间 窗 口 以 更 精确 、 更 精细 地 方式 被 离散 的 缘故 ;另外 ,前 者 跟踪 更 多 
的 虚拟 颗粒 也 是 重要 的 原因 。 对 于 常 凝 并 核 这 种 特殊 工 况 , 事 件 驱动 MC 方法 的 
效率 低 于 时 间 驱 动 MC 方法 ,这 在 4. 5 节 中 已 经 详细 分 析 。 


4. 10.3 Case3 ,初始 单 分 散 性 颗粒 群 的 多 元 破碎 工 况 


本 工 况 的 计算 条 件 完全 与 4. 5. 2 节 中 的 Cased 相同 。 这 种 工 况 中 ,颗粒 数目 
急剧 增长 ,主要 用 于 检验 事件 驱动 常 体积 法 对 于 * 单 颗粒 事件 ”的 描述 精度 和 处 理 
过 多 虚拟 颗粒 的 能 力 。 其 中 EDCV- 工 采用 ”阶梯 式 常数 目 法 ”处 理 过 多 的 虚拟 颗 
粒 数目 ,而 EDCV-[ 采 用 * 重 整 方案 ?来 恢复 虚拟 颗粒 数目 。 

由 图 4. 34 可 知 ,EDCV-[ 对 于 颗粒 数目 浓度 N 的 计算 精度 明显 高 于 其 他 
MC 方法 (包括 EDCV- D) ,这 是 因为 采用 “ 重 整 方 案 ” 时 虚拟 颗粒 数目 恢复 之 前 和 
之 后 的 颗粒 尺度 分 布 函数 这 个 统计 参数 得 到 了 更 好 地 保持 ,所 以 EDCV- 卫 虽然 仍 
然 存 在 “阶梯 式 误差 ”, 但 是 这 种 误差 明显 小 于 阶梯 式 常 体积 法 和 EDCV- 工 的 “ 阶 
梯 式 误差 ”; 另 外 ,EDCV- 工 采用 “阶梯 式 常数 目 方 案 ” 恢 复 虚拟 颗粒 数目 ,对 颗粒 
数目 权 值 和 整体 系统 的 扰动 小 于 常数 目 MC 方法 (常数 目 法 和 MMC 算法 ), 所 以 
计算 精度 比 常数 目 MC 方法 更 高 一 些 。EDCV-I 对 质量 浓度 M 的 描述 精度 非常 
好 ,虽然 低 于 常数 目 法 和 MMC 算法 的 描述 精度 ,但 是 明显 高 于 其 他 阶梯 式 常数 目 
MC 方法 (阶梯 式 常 体积 法 和 EDCV- 工 ) 的 计算 精度 ,原因 同上 。 几 种 MC 方法 对 
于 颗粒 尺度 分 布 函数 均 具 有 非常 高 的 精度 ,几乎 无 法 分 辩 哪 种 算法 计算 精度 更 高 
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图 4. 34 ”Case3, 指 数 法 则 破碎 速率 ,等 尺度 子 颗粒 分 布 , 初 始 单 分 散 性 颗粒 群 
一 理论 分 析 解 ， -。- 阶 梯 式 常 体积 法 ; 一 -常数 目 法 ， c MMC 算法; --EDCV-I; —- EDCV-II 


4.11 事件 驱动 常 体积 法 小 结 


虽然 MMC 算法 基于 时 间 驱 动 模式 的 特点 使 得 其 便于 与 两 相 测 流 模型 耦合 起 
来 \ 从 而 具有 多 维 颗粒 群 平衡 模拟 的 扩展 性 ,但 是 应 该 注意 到 , 当 仅仅 描述 颗粒 尺 
度 分 布 的 时 间 演 变 过 程 时 ,MC 方法 并 不 需要 与 两 相 满 流 模型 而 合 ,而 通常 事件 驱 
Zh MC 方法 比 时 间 驱 动 MC 方法 具有 更 高 的 计算 精度 和 计算 效率 ,我 们 正 是 基于 
此 点 发 展 了 一 种 新 的 事件 驱动 常 体积 (EDCV) 法 1。 

EDCV 方法 仍然 借鉴 MMC 算法 的 若干 优点 ,引入 加 权 虚 拟 颗粒 的 概念 和 保 
持 常 体积 特征 。EDCYV 法 把 “等 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 策 略 "和 “ 异 数目 权 值 虚 拟 颗 
粒 群 策 略 ”累积 概率 法 和 接受 -拒绝 法 等 技术 统一 在 一 个 框架 下 ,并 发 展 了 一 种 全 
新 的 虚拟 颗粒 数目 恢复 方案 一 一 “ 重 整 方案 ”, 在 某 些 工 况 下 (如 多 元 破碎 工 况 等 )， 
这 种 方案 比 倍增 或 倍 减 虚拟 颗粒 数目 权 值 的 “阶梯 式 常数 目 方案 "具有 更 小 的 “ 阶 
梯 式 误差 "EDCYV 法 首次 在 事件 驱动 MC 方法 的 框架 下 处 理 不 同 数目 权 值 虚拟 
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颗粒 之 间 的 凝 并 过 程 ,使 得 该 算法 具有 更 小 的 “离散 误差 ?和 更 广泛 的 扩展 空间 。 

至 此 ,我 们 已 经 分 别 基于 时 间 驱 动 MC 方法 和 事件 驱动 MC 方法 框架 发 展 了 
两 种 全 新 的 MC 算法 一 一 (改进 的 )MMC 算法 和 事件 驱动 常 体积 法 ,这 两 种 MC 
方法 的 共同 特点 是 引入 加 权 虚 拟 颗粒 概念 ` 以 整体 系统 为 模拟 对 象 \ 模 拟 过 程 中 保 
持 计算 区 域 不 变 ,虚拟 颗粒 数目 保持 在 一 定 范围 之 内 、 可 以 根据 实际 工 况 选 择 累积 
概率 法 和 接受 拒绝 法 来 选择 凝 并 伙伴 发 展 了 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 并 把 
等 数目 权 值 虚拟 颗粒 凝 并 准则 作为 其 的 一 个 特例 .可 以 根据 实际 工 况 来 选择 合 j 
的 虚拟 颗粒 数目 恢复 方案 等 。 相 比较 于 目前 已 存在 的 基于 时 间 驱 动 MC 方法 和 
基于 事件 驱动 MC 方法 ,经 数值 试验 比较 和 检验 ,证 明 MMC 算法 和 EDCV 方法 
分 别 达 到 了 两 类 MC 方法 尽 可 能 高 的 计算 精度 和 计算 效率 ,这 对 颗粒 群 平衡 模拟 
是 一 个 贡献 。 
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第 3.4 章 介绍 了 零 维 颗粒 群 平衡 模拟 的 几 种 MC 方法 ,实际 上 是 在 一 个 零 维 
空间 系统 中 对 颗粒 群 平衡 方程 (PBE) 进 行 数值 求解 ,以 描述 颗粒 尺度 分 布 时 间 演 
变 过 程 ,此 时 不 考虑 颗粒 尺度 分 布 函数 的 对 流 项 .扩散 项 及 流体 -颗粒 相互 作用 等 。 
实际 上 ,多 维 空间 系统 内 进行 颗粒 群 平衡 模拟 有 着 更 广泛 的 应 用 范围 和 必要 性 :一 
方面 ,为 了 精确 地 控制 离散 系统 的 动力 学 演变 过 程 .改进 反应 器 设计 和 优化 操作 条 
件 等 ,有 必要 描述 动力 学 演变 过 程 中 颗粒 尺度 分 布 的 时 间 和 空间 非 均 匀 结 构 , 以 及 
颗粒 动力 学 演变 过 程 与 两 相 流 场所 存在 的 非 线 性 耦合 关系 ;另外 一 方面 ,各 种 动力 
学 事件 的 核 模 型 通常 受 两 相 流 场 结构 所 控制 (如 颗粒 局 部 富 集 效 应 和 汕 流 输 运 效 
应 可 以 使 得 局 部 凝 并 速率 超过 平均 值 10 倍 以 上 Mm" ), 即 核 模 型 表现 出 强烈 的 空间 
关联 性 ,所 以 准确 描述 颗粒 动力 学 演变 过 程 必须 考虑 颗粒 尺度 分 布 的 空间 非 均匀 
性 ;最 后 ,颗粒 动力 学 演变 过 程 对 颗粒 场 施加 非 线性 影响 并 进而 影响 流体 场 ,而 两 
相 流 场 的 变化 将 对 颗粒 动力 学 演变 过 程 施加 影响 , 即 准 确 地 描述 一 个 复杂 系统 必 
须 考虑 四 向 耦合 效应 。 本 章 首先 分 析 多 维 颗粒 群 平衡 模拟 在 模型 本 身 和 数值 方法 
方面 需要 解决 的 关键 问题 ;然后 重点 介绍 我 们 所 发 展 的 多 维 多 重 Monte Carlo 
算法 。 


5. 1 多 维 颗粒 群 平衡 模拟 的 关键 问题 


多 维 颗粒 群 平衡 模拟 (PBM) 考虑 颗粒 尺度 分 布 . 流 体 速度 场 ,温度 场 和 组 分 
场 在 空间 的 非 均 匀 性 ,求解 多 维 空间 系统 中 的 颗粒 群 平衡 方程 。 相 比较 于 零 维 颗 
粒 群 平衡 模拟 ,多 维 PBM 研究 相对 要 少 得 多 ,主要 困难 在 于 模型 的 建立 和 数值 方 
法 和 四。 模型 方面 至 少 存在 如 下 一 些 难点 :大 部 分 多 相 流 模型 主要 针对 于 单 分 散 性 
颗粒 群 ,难以 考虑 多 分 散 性 颗粒 群 与 流体 相 之 间 复 杂 的 相互 作用 ,包括 质量 、 动 量 
和 能 量 的 交换 和 转移 ;这 些 多 相 流 模 型 难以 对 破碎 、 成 核 ,表面 生长 和 凝聚 等 微 尺 
度 过 程 进行 特征 描述 和 模拟 ;对 于 多 分 散 性 系统 (特别 是 稠密 相 ) 中 单个 颗粒 所 受 
的 点 力也 知之 其 少 。 

由 于 颗粒 相 与 流体 相 之 间 的 四 向 耦合 ,加 上 PBE 方程 本 身 的 部 分 积分 微分 特 
性 ,多 维系 统 的 数值 方法 也 是 主要 难点 之 一 。 为 了 对 多 维 空间 系统 进行 颗粒 群 平 
衡 模拟 ,数值 方法 至 少 需要 具备 以 下 三 个 特点 : 

D 具有 与 描述 两 相 汕 流 场 的 数值 方法 耦合 的 扩展 性 。 如 方程 (1. 2) 所 示 , 描 
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述 颗 粒 尺度 分 布 的 空间 演变 过 程 需要 获得 流体 相 和 颗粒 相 的 信息 (如 两 相 速 度 场 
等 ) ,所 以 必须 与 两 相 汕 流 模型 进行 耦合 。 基 于 欧 拉 坐标 体系 的 方法 (如 和 矩 方法 、 分 
区 法 ,离散 -分 区 法 等 ) 适 合 与 双流 体 模型 ( 欧 拉 - 欧 拉 模 型 ) 耦 合 起 来 ,MC 方法 适合 
与 流体 -轨道 模型 ( 欧 拉 - 拉 格 朗 日 模型 ) 耦 合 起 来 。 
(2) 具有 引入 网 格 划分 技术 的 扩展 性 。 几 种 欧 拉 方 法 可 以 方便 地 与 网 格 划分 
技术 耦合 起 来 ,而 普通 MC 方法 由 于 引入 “ 子 系统 "概念 而 必然 伴生 的 周期 性 边界 
条 件 、 常 数目 法 中 子 系统 的 扩展 收缩 等 使 得 其 难以 在 空间 上 进行 网 格 划分 。 

CD 具有 考虑 四 向 耦合 的 扩展 性 , 即 考虑 各 种 动力 学 事件 对 颗粒 场 和 流体 场 
的 影响 及 这 些 影 响 反 过 来 对 动力 学 演变 过 程 的 影响 。 四 种 欧 拉 方 法 及 双流 体 模型 
基于 容积 /统计 平均 描述 ,对 颗粒 运动 特征 的 分 辨 率 小 于 拉 格 朗 日 模型 , 较 难 考虑 
四 向 耦合 ,MC 方法 和 欧 拉 - 拉 格 朗 日 模型 则 由 于 可 以 得 到 颗粒 的 轨道 经 历 效应 和 
历史 效应 而 具有 考虑 四 向 耦合 的 良好 扩展 性 。 

对 于 欧 拉 方法 而 言 , 把 它们 与 空间 坐标 关联 起 来 并 不 困难 。 如 对 于 和 矩 方法 ,可 
以 写 出 其 矩 输 运 方程 如 下 (仅仅 考虑 凝 并 事件 时 ) : 

(Gu M, "max nl zj, vt) 
aM., 2 ae 2 [ lis vp dv] 


HT Tg wd Lt u" —v"] 


* n(x; v, nG; su,t)dudv (5.1) 


式 中 :D 为 颗粒 扩散 系数 ,与 颗粒 尺度 相关 。 

对 于 自由 分 子 区 的 颗粒 ,Settumba 和 Garrick‘) 和 Aristizabal 等 中 分 别 给 出 
了 不 同 的 方法 来 处 理 方程 (5. 1) 中 的 扩散 项 ,使 其 成 为 M, 的 二 阶 导数 。 此 时 , 求 
解 方程 (5. 1) 的 关键 问题 就 是 多 重 积分 的 源 项 的 处 理 , 此 时 所 面临 的 困难 基本 与 零 
维 颗粒 群 平衡 模拟 时 所 面临 的 困难 相同 ,可 以 采用 第 4 章 所 述 的 传统 和 矩 方法 、 积 分 
矩 方法 ,直接 积分 矩 方法 ,内 插 封 闭 矩 方法 等 克服 这 个 困难 , 在 此 不 再 多 述 。 诸 多 
研究 者 基于 以 上 思想 实现 了 复杂 离散 系统 的 多 维 颗 粒 群 平衡 模拟 , 如 Garrick 
等 外 把 矩 方法 与 求解 流体 相 油 流 模型 的 有 限 差分 法 夺 合 起 来 描述 非 定 常 混合 层 中 
纳米 颗粒 的 自由 分 子 区 布朗 凝 并 过 程 ; Wen 等 外 利用 和 矩 方法 .耦合 标准 k-e 模型 和 
详细 的 化 学 反应 机 理 来 模拟 煤油 /空气 喷射 扩散 火焰 中 碳 烟 的 生成 和 生长 ; 
Christofides 等 利用 算 方 法 ,看 合流 体 反 应 组 分 (NHs 和 HCL) 守恒 方程 ,反应 
器 温度 方程 描述 了 一 维 反 应 器 内 化 学 反应 、 成 核 ,冷凝 、 凝 并 等 物理 化 学 机 理 控制 
下 颗粒 尺度 分 布 的 时 空 演变 过 程 (spatio-temporal evolution) ; Frenklach 等 四 利用 
甜 方法 研究 高 压 层 流 预 混 火 焰 中 碳 烟 颗粒 的 凝聚 等 过 程 , Balthasar 等 也 利用 和 矩 方 
VE BERE T Jay o He SEULS I SEC URS EB. ACA CU h soot 的 生成 和 生长 等 
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过 程 ;Zucca EBA [E5928 7157 ` 流 体力 学 和 颗粒 群 平衡 模拟 而 定量 描述 了 
乙烯 -空气 潜流 非 预 混 火 焰 中 的 soot 生成 ,其 中 采用 直接 矩 积 分 方法 求解 颗粒 群 
平衡 方程 。 利 用 矩 方法 进行 多 维 PBM 的 一 个 优点 在 于 可 望 实现 CFD 与 矩 方法 的 
谋 合 ,因为 两 者 的 数学 模型 基于 同样 的 时 间 驱 动 模式 和 求解 策略 。 如 Falk 等 5 
实现 了 流体 相 消 流 模型 .化 学 反应 动力 学 和 颗粒 群 平衡 模拟 的 耦合 ,用 于 描述 化 学 
反应 器 中 的 制备 过 程 ,所 涉及 的 动力 学 事件 包括 成 核 .生长 和 团聚 等 ,该 模型 采用 
CFD 商业 软件 包 FLUENT 的 标准 k-e 模型 描述 流体 相 注 流 场 ,采用 概率 密度 函 
数 方法 描述 组 分 化 学 反应 ,并 通过 和 矩 方法 描述 颗粒 尺度 分 布 的 时 空 演变 。 整 体 看 
来 ,目前 矩 方法 更 多 地 被 用 于 复杂 系统 的 多 维 PBM, 

分 区 法 同样 可 以 用 于 多 维 PBM。 此 时 ,区 间 / 内 的 某 个 属性 Q 的 时 间 和 空 
间 输 运 方程 为 


9Q, , DQ) _a (5 2); ty 


B.4QQ; 
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ot Ox; Ox; 


-1 
RIT 
j im j=l 


=Q D'a: = l2. -QX'&Q 6D 
RPD, 为 分 区 平均 扩散 系数 ,定义 为 


D, = 一 -一 6.3) 


可 以 采用 第 /个 区 间 的 代表 尺度 ORS BR KD. EAD, IEE 
(5. 2) 的 主要 求解 困难 同样 类 似 于 零 维 颗粒 群 平 衡 模 拟 时 所 遇 到 的 难题 ,不 同 的 分 
区 法 有 不 同 的 解决 办 法 。 一 般 来 说 ,多 维 PBM 的 分 区 法 较 矩 方法 更 为 复杂 ,但 仍 
然 因 其 能 够 描述 颗粒 尺度 分 布 函 数 演变 过 程 的 细节 信息 和 对 初始 条 件 的 低 要 求 而 
得 到 了 一 定 程度 的 应 用 。 如 Choi 等 5 利用 分 区 法 、 耦 合 求解 气相 雷诺 应 力 模型 
的 有 限 体积 法 ,模拟 了 二 维 轴 对 称 管 式 反应 器 内 非 球形 多 分 散 性 颗粒 群 在 凝 并 和 
成 核 等 影响 下 的 颗粒 尺度 分 布 的 空间 扩散 规律 ;Lockwood 等 5 把 分 区 法 与 气相 
消 流 模型 看 合 起 来 描述 重金 属 在 PM 上 的 富 集 过 程 ;Kim 等 5 利用 一 种 半 隐 式 
(semi-implicit) 分 区 法 考虑 了 柴油 机 排放 的 烟 羽 中 PM 在 均 相 成 核 和 凝 并 机 制 控 
制 下 的 生成 和 生长 过 程 ; Wen 等 "外 利用 一 种 移动 的 分 区 法 (a moving sectional 
method) 考 虑 了 颗粒 凝 并 .PAH( 多 环 芳烃 ) 表 面 冷凝 ,颗粒 表面 生长 等 多 种 动力 学 
机 制 控制 下 soot 颗粒 的 形成 。Lu 等 5 把 离散 -分 区 法 与 求解 气相 雷诺 应 力 模型 
的 有 限 体 积 法 耦合 起 来 ,描述 管 式 CVD (化 学 气相 沉积 ) 反 应 器 中 纳米 颗粒 的 生 
成 ,生长 与 沉积 过 程 。 作 为 一 种 基于 欧 拉 体系 的 方法 ,分 区 法 同样 可 以 与 CEFD 48 
合 起 来 ,从 而 大 大 增强 程序 的 适用 范围 和 编程 难度 。Nere 和 Ramkrishna 把 
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CFD 与 固定 网 格 离散 方法 结合 起 来 求解 考虑 纯 凝 并 事件 的 多 维 颗粒 群 平衡 方程 ， 
可 以 预报 应 流 工 况 中 微 物理 过 程控 制 下 的 颗粒 尺度 分 布 时 空 演变 。 
也 有 少数 研究 者 研究 了 另外 一 些 基于 欧 拉 体系 的 数值 方法 实现 多 维 PBM 的 
可 行 性 。 如 Garrick 等 "采用 直接 数值 模拟 描述 满 流 场 细节 信息 、 采 用 节点 方法 
求解 通用 动力 学 方程 ,模拟 二 维 不 可 压缩 等 温 剪 切 边界 层 内 纳米 颗粒 群 在 对 流 、 扩 
散 和 凝 并 影响 下 的 时 空 演变 过 程 ;Campos 和 Lage'”” 通 过 引入 广义 化 空间 关联 脉 
冲 函 数 构建 了 颗粒 群 平衡 模拟 的 欧 拉 - 拉 格 朗 日 混合 表达 式 , 并 采用 高 阶 整 体 偏差 
消除 策略 、 算 子 分 裂 方 法 和 网 格 重 整 技术 来 求解 多 维 多 变 量 颗粒 群 平衡 方程 ; 
Qamar 等 中 采用 一 种 自 适 用 高 精度 有 限 容积 法 来 进行 结晶 过 程 的 多 维 颗粒 群 平 
衡 模 拟 ,此 时 采用 一 种 周期 性 移动 空间 网 格 点 的 技术 来 实现 网 格 重 整 ; Dorao 和 
Jakobsen'” 宁 利用 最 小 二 次 宕 谱 方法 求解 多 维 多 变 量 颗 粒 群 平衡 方程 。 这 些 研究 
相对 来 说 还 没有 自 成 体系 ,也 更 为 复杂 ,应 用 范围 有 限 ,在 此 不 展开 一 一 介绍 。 

对 于 拉 格 朗 日 方法 如 Monte Carlo 方法 而 言 ,如 果 需 要 用 于 描述 PSD 的 时 空 演 
变 , 则 问题 要 复杂 一 些 ,主要 原因 是 MC 方法 与 基于 欧 拉 体 系 的 流体 模型 进行 类 全 的 
时 候 存在 一 些 困难 ,需要 发 展 一 些 特殊 的 算 子 分 裂 技 术 来 实现 两 者 的 耦合 , 且 MC 方 
法 较 难 与 成 熟 的 CFD 耦合 起 来 。 目 前 有 少数 研究 者 实现 了 MC 方法 的 多 维 PBM。 
Hollander 等 [i 利用 MC 方法 描述 颗粒 尺度 分 布 的 动力 学 演变 、 利 用 Lattice Boltz- 
mann 方法 模拟 消 流 场 ,研究 了 槽 道 流 中 各 向 异性 流 场 对 颗粒 同 向 凝 并 的 影响 ;Sa- 
belfeld, Kolodko 和 Wagner 等 "发展 了 随机 欧 拉 和 拉 格 朗 日 模型 ,利用 时 间 驱 动 
MC 方法 在 拉 格 朗 日 坐标 系统 中 描述 空间 各 向 异性 的 Smoluchowski 方程 ,对 浓 流 场 
做 了 诸多 假设 而 难以 在 工程 中 得 到 广泛 应 用 。Kraft 等 [J 把 强 核 函 数 法 与 气相 潍 流 
模型 耦合 ,用 于 描述 层 流 预 混 火焰 中 soot 经 历 颗粒 生成 (particle inception) , 凝 并 / 表 
面 反应 的 尺度 分 布 时 间 和 空间 演变 过 程 55 。Zhao 等 5 也 应 用 这 种 高 效 MC 方法 研 
究 了 层 流 预 混 乙烯 - 氧 - 氨 火 焰 中 双 峰 分 布 的 soot 颗粒 群 的 动力 学 演变 过 程 。 

综合 来 看 ,目前 多 维 颗 粒 群 平衡 模拟 大 都 不 描述 颗粒 的 运动 ,仅仅 把 颗粒 群 平 
衡 模拟 与 连续 相 水 流 模拟 耦合 起 来 ,通过 颗粒 群 平衡 模拟 描述 颗粒 尺度 分 布 的 动 
力学 演变 ,并 不 考虑 颗粒 -流体 的 相互 作用 。 实 际 上 ,基于 欧 拉 体 系 的 矩 方法 、 分 区 
法 等 可 以 较为 方便 地 与 流行 的 流体 相 满 流 模型 看 合 起 来 (同样 基于 欧 拉 体 系 ) ,但 
是 ,描述 颗粒 运动 时 ,如 果 采 用 轨道 模型 , 当然 对 经 历 复杂 动力 学 过 程 的 颗粒 运动 
特征 的 分 辨 率 更 高 ,但 是 基于 拉 格 朗 日 体系 的 轨道 模型 往往 与 基于 欧 拉 体系 的 矩 
方法 、 分 区 法 等 格格 不 人 ;如 果 采 用 欧 拉 模 型 描述 颗粒 运动 ,而 目前 考虑 复杂 动力 
学 演变 的 欧 拉 模 型 还 并 不 成 熟 ,精度 和 模型 复杂 性 均 是 需要 克服 的 大 问题 。 对 于 
基于 拉 格 朗 日 体系 的 MC 方法 来 说 ,要 把 其 与 描述 颗粒 运动 的 轨道 模型 而 合 起 来 
难度 不 大 ,但 是 与 基于 欧 拉 体系 的 流体 相模 型 之 间 的 耦合 存在 难题 。 所 以 ,目前 大 
部 分 多 维 PBM 均 是 不 考虑 颗粒 相 运动 的 多 维 PBM, 它 描述 轨道 跟踪 性 好 的 细微 
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颗粒 群 的 动力 学 演变 过 程 是 基本 可 行 的 。 但 是 从 复杂 系统 动力 学 演变 过 程 的 精确 
描述 出 发 .从 模型 的 完整 性 出 发 ,这 些 “ 伪 ”多 维 PBM 还 远 远 不 够 ,|“ 真 "多维 PBM 
应 当 与 多 相 清流 模型 耦合 起 来 ,考虑 四 向 耦合 效应 ,特别 是 对 于 较 大 尺度 或 者 (局 
部 ) 非 均匀 浓度 和 结构 的 颗粒 群 。 
实现 完整 多 维 PBM 的 MC 需要 至 少 具有 如 下 特点 :由 于 需要 与 网 格 划 分 
技术 耦合 起 来 ,必须 具有 常 体 积 特性 ;@ 为 了 保持 稳定 的 计算 精度 ,应 该 具有 (阶梯 
式 ) 常 数目 特性 ;@) 为 了 更 好 地 与 基于 时 间 驱 动 框架 的 两 相 汪 流 模型 算法 耦合 起 
来 ,最 好 是 基于 时 间 驱 动 MC 方法 ,而 事件 驱动 MC 方法 在 与 两 相 注 流 模型 而 合 
的 过 程 中 ,由 于 理论 基础 的 差异 ,必须 引入 一 些 假设 , 必 将 带 来 新 的 数值 误差 。 以 
上 三 个 特点 正 是 第 4 章 中 我 们 所 发 展 的 MMC 算法 的 特点 ,本 节 的 目的 正 是 采用 
改进 的 MMC 算法 (本 章 简称 为 MMC 算法 ) 进 行 多 维 颗 粒 群 平衡 模拟 ,以 描述 多 
维 空间 系统 中 PSD 的 时 空 动力 学 演变 过 程 。 


5.2 多 维 颗粒 群 平衡 模拟 的 多 重 Monte Carlo 算法 


零 维 颗粒 群 平衡 模拟 的 MMC 算法 与 描述 两 相 注 流 模型 的 数值 方法 而 合 起 
来 ,构成 一 个 四 向 耦合 两 相 测 流 模型 ,不 仅 可 以 获得 颗粒 尺度 分 布 的 时 间 和 空间 演 
变 过 程 ,而 且 可 以 得 到 颗粒 场 和 流体 场 的 详细 信息 。 值 得 强调 的 是 ,多 维 颗 粒 群 平 
衡 模拟 的 MMC 算法 可 以 考虑 的 颗粒 动力 学 事件 包括 碰撞 、 凝 并 破碎、 沉积 ,成 核 
和 冷凝 / 茜 发 等 ,而 零 维 颗粒 群 平衡 模拟 的 MMC 算法 无 法 考虑 颗粒 碰撞 事件 。 欧 
拉 - 拉 格 朗 日 两 相 注 流 模型 是 描述 两 相 流 场 的 主流 方法 之 一 ,非常 适合 与 基于 拉 格 
朗 日 体系 的 MMC 算法 耦合 起 来 。 描 述 流体 相 的 欧 拉 汕 流 模型 和 算法 不 胜 枚 举 ， 
从 细 观 模型 . 介 观 模型 到 统 观 模型 ,从 直接 数值 模拟 、 大 涡 模拟 到 泻 流 模式 理论 ,从 
双方 程 模型 .代数 应 力 模型 到 雷诺 应 力 模型 ,等 等 。 而 描述 颗粒 相 的 拉 格 朗 日 模型 
主要 包括 确定 性 轨道 模型 .随机 轨道 模型 和 Langevin 随机 模型 等 。 这 里 给 出 稀 琉 
气 固 两 相 流 的 雷诺 应 力 - 拉 格 朗 日 PDF 两 相 湾流 模型 ,连续 相 由 雷诺 应 力 模型 描 
述 ,颗粒 相 由 拉 格 朗 日 Langevin 方程 描述 。 本 章 的 重点 是 在 多 维 空间 系统 内 描述 
颗粒 动 力学 演变 过 程 ,所 以 对 复杂 的 两 相 浇 流 模型 和 算法 并 不 着 重 描述 。 


5.2.1 雷诺 应 力 模型 描述 流体 相 运动 


大 量 的 模拟 实践 表明 ,目前 对 有 旋转 、 有 回流 、 各 向 异性 的 复杂 演 流 的 描述 较 
为 成 功 的 是 各 种 雷诺 应 力 模型 (RSMD)55 。 本 章 采 用 雷诺 应 力 模型 (二 阶 矩 模型 ) 
来 模拟 流体 相 的 汕 流 运动 。 

为 了 与 密度 加 权 形 式 的 颗粒 相 演 流 模型 相 匹配 ,对 气相 控制 方程 也 采用 质量 
加 权 的 时 平均 方法 ,并 考虑 相间 的 相互 作用 ,可 以 从 气相 的 瞬 态 输 运 方程 得 到 时 间 
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平均 方程 ,形式 如 下 G9 : 


流体 相连 续 性 方程 : 
Sup. | Mepla o (5.4) 
at ar 
流体 相 动量 方程 : 
Oups, | Rp als OR Maus OP, Os s Ae gy 
a ^ en az, r; tu Ba, 之 no 
6.5) 
流体 相 雷 诺 应 力 方程 ， 
SG. pity) + 2 Gps lii = D; +G; +H) —e,+P; (5.6) 


式 中 :Di Gy JL; vey W Py PN BEAR T EEM MUT TC 7 EA BC FEBA TI 
Tit zy ERA (3b C CTI BOSE EROS. 


ra 
= 


z k 
D, = (ona E is 


ote) 


Oty 
Gij —— Gaps (usu; orn ay cuu an 


Ij = ILj + Hijo + Hija 
a 
Hja ——a n2 (mm 一 394) 


Il; =— c (Gy - 28,6.) 


Ii,w = Civas5e = (Whenndy -3 Ug inan j -i p 
+ Cy (Hin. 2nn,; 一 in. ann; 一 PL y. 


6j = Dae 


=— 3] Sb 2 uus — usus — ugs + Gt — üy Yl gp + (Ty — y Rs] 
Tp 
(6.7) 


RP: fa = G7 /1) R/Y) sn; 是 垂直 于 壁面 单元 的 第 i 个 分 量 ;y。 是 和 壁面 的 
垂直 距离 。 这 里 ,扩散 项 给 出 的 是 各 向 异性 的 梯度 扩散 系数 。 而 压力 再 分 配 项 由 
三 部 分 构成 :I1;.1 是 纯粹 的 满 流量 间 相互 作用 , 称 为 各 向 同性 回归 项 ,也 称 为 慢 速 
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I; I,a JEPS pr fp A TR CB FE FRI PR OEC EL; 表示 了 固 壁 面 对 [1;, 和 
IL; WE FAL» FEDS SET SEE D RER TRO 。 对 耗 散 项 的 处 理 是 基于 局 
SE Wa A ABATE AS ETAL. RUT TA LOU FE FRA Pa c T A A 
互 作用 。 


注 动 能 耗 散 率 e 的 输 运 方程 : 
pe) + 32 Gee = È (4 和 Ze) + fea (Gi cadens) +P, 
(5.8) 
式 中 颗粒 对 满 流 耗 散 率 的 源 项 P, üt aH RE P ET Gi 的 模型 为 2 
P, =— Co $ D Le — ugs) + Gi — Bye] 
Gi =~ ap, Taira SH (5.9) 


5.2.2. 拉 格 朗 日 Langevin 方程 描述 颗粒 相 运 动 


如 何 确定 在 颗粒 轨道 上 所 见 流体 微 团 的 速度 是 拉 格 朗 日 研究 的 关键 和 难点 ,也 
是 了 解 两 相间 的 湾流 相互 作用 ,特别 是 淇 流 对 颗粒 作用 的 关键 。 颗 粒 在 湛 流 场 中 的 
运动 受到 颗粒 的 特性 ,携带 颗粒 流 场 的 满 流 特性 和 外 部 体积 力 ( 如 重力 ) 的 共同 作用 ， 
同时 颗粒 的 满 流 脉 动 还 受 其 自身 的 满 动能 惯性 及 平均 动能 与 满 动能 间 转 化 的 作用 。 

对 于 稀疏 悬浮 流 ,忽略 颗粒 所 受 的 浮力 虚假 质量 力 ,.Basset 力 、Magnus 力 、Saff- 
man 力 \ 热 泳 力 和 压力 梯度 力 等 , 仅 考虑 重力 和 阻力 , 则 在 拉 格 朗 日 坐标 系 中 ,颗粒 运 
动 及 颗粒 所 见 流体 微 团 的 瞬时 速度 的 拉 格 朗 日 Langevin Fy Bez AT Gy 


ee (5. 10) 


Me gt d gus — up) (5.11) 
Tp 


dui, _ [ 195, d | We 
à 4158 sere paw] 
+ Cuy — ug) SF [Gs Cu — āu) + Bo]  (G12 
式 中 :rm UR A HIRE R BE 5 Goos 为 相 空 间 漂移 系数 ; Bs,; 为 相 空 间 扩散 系 
数 ;w 为 高 斯 白 噪声 。 


颗粒 所 见 流体 微 团 瞬时 速度 的 Langevin 方程 ?9 (5. 12) 中 ,右边 第 一 部 分 反 
映 重 力 场 .压力 场 .流体 平均 速度 场 对 流体 微 团 的 加 速度 ,第 二 部 分 反映 颗粒 和 流 
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体 微 团 轨道 差异 和 流体 平均 速度 梯度 的 附加 作用 项 ,第 三 部 分 则 用 于 考虑 黏 性 肪 
动 、 压 力 脉动 和 颗粒 相对 流体 运动 等 的 影响 。 对 Ga. 和 Be.; 的 模型 封闭 可 以 考虑 
颗粒 的 “轨道 穿越 效应 ”“ 连 续 性 效应 "和 “惯性 效应 ”3 。 


5.2.3. 数值 模拟 的 流程 


求解 欧 拉 - 拉 格 朗 日 两 相 满 流 模型 的 数值 方法 通常 都 是 基于 时 间 了 驱动 模式 ,而 
MMC 算法 也 是 基于 时 间 了 驱动 的 MC, 所 以 欧 拉 - 拉 格 朗 日 两 相 演 流 模型 和 MMC 
算法 耦合 起 来 的 关键 在 于 时 间 步 长 At 的 设置 。 在 一 个 恰当 的 At 内 ,不 仅仅 认为 
流体 运动 与 颗粒 运动 是 相互 解 耦 的 ,而 且 认为 颗粒 运动 与 颗粒 动力 学 演变 过 程 也 
是 相互 解 耦 的 ,也 就 是 说 ,在 该 At 内 ,可 以 依次 单独 地 计算 流体 运动 .颗粒 运动 和 
颗粒 的 动力 学 演变 过 程 ,并 通过 在 时 间 步 长 内 交换 流体 场 和 颗粒 场 的 信息 而 实现 
流体 -颗粒 场 的 四 向 耦合 。 数 值 模拟 的 程序 如 下 设计 ; 

步骤 1: 处 理 边界 条 件 ; 初 始 化 气相 场 和 颗粒 场 ; 生 成 虚拟 颗粒 群 。 

步骤 2: 开 始 一 次 MC 循环 ,在 每 次 MC 循环 中 采用 不 同 的 随机 数 产生 器 产生 
满足 均匀 分 布 .[0,1] 的 随机 数 x; 进行 多 次 MC 循环 并 采用 取 平 均值 的 办 法 可 以 
提高 MC 模拟 的 计算 精度 ,减少 统计 噪声 ,一 般 进 行 3 一 5 次 MC 循环 。 

步骤 3: 按 照 时 间 驱 动 模式 开始 时 间 步 长 循环 。 

步骤 4: 根据 "一 1 时 刻 两 相 流 场 的 信息 ,估计 时刻 时 间 步 长 Ab, 保证 流体 
场 和 颗粒 场 的 互相 解 厢 及 颗粒 运动 与 颗粒 动力 学 演变 过 程 的 互相 解 而 ;5. 2.4 节 
将 详 述 时 间 步 长 的 计算 。 

步骤 5: 采 用 SIMPLEC 算法 求解 流体 相 方程 组 ,依次 求解 ty Dax Drs pee. 
Ugly x Ug Ug x Wg We x Ug Ug x Up Wy x Ug Wy 7] ER k pue o EP PIARA ELME A SRR 
相 的 当前 值 计算 。 

步骤 6: 气 相 流 场 收 敛 ,或 者 已 经 迭代 C, 次 , 则 进入 步骤 7; 否则 返回 步骤 5， 
继续 迭代 。 

步骤 7: 按 照 颗粒 拉 格 朗 日 模型 并 行 演化 各 虚拟 颗粒 的 状态 参量 ,包括 xy 、y,、 
Zp p x Up US vg, p x Ug.p Wp 等。 

步骤 8: 在 当前 At, 末端 开始 考虑 颗粒 动力 学 演变 过 程 ,对 所 有 虚拟 颗粒 进行 
遍历 以 跟踪 所 有 可 能 的 动力 学 事件 ,包括 当前 跟踪 的 虚拟 颗粒 是 否 发 生 某 个 动力 
学 事件 的 判断 、 动 力学 事件 对 颗粒 相 状态 参量 的 影响 ,虚拟 颗粒 数目 的 恢复 等 ， 
5. 2. 4 节 将 详 述 。 

步骤 9: 利 用 PSIC( 单 元 中 颗粒 源 项 )5c 思 想 , 得 到 流体 相 方程 组 中 的 颗粒 相 
附加 源 项 ,在 下 一 个 时 刻 返 回 到 流体 相 控制 方程 组 中 ,以 实现 流体 -颗粒 的 两 相 耦 
合 ;对 各 样本 颗粒 进行 统计 ,得 到 颗粒 的 宏观 平均 量 m ss 0, co, 和 脉动 关联 量 ， 
(ARR TH T8 VW. JI Up tlp > UpUp > Wp Wp > Up Up > Up Op > us, MPA BIE 7] Ups. 
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Up Uy x Wp Wy x Up Ug x Up We x UpUlg x Up Wy v Up Ug x Wp Uz 和 漂移 速度 U apr 54 UD qup E s LEG 
统计 参数 将 在 下 一 个 时 间 步 长 返回 两 相 控制 方程 组 ,以 实现 模型 的 四 向 耦合 。 
步骤 10: T, 为 系统 演变 时 间 长 度 , 如 果 马 Ab 去 五, 则 转 人 步骤 3; 否 则 ,本 次 


MC 循环 完成 ,进入 下 一 步 。 


步骤 11 :如果 MC 循环 次 数 小 于 指定 数目 , 则 转 和 人 步骤 2, 继 续 下 一 次 MC fü 


环 ;否则 ,进入 下 一 步 。 


步骤 12: 对 多 次 MC 循环 的 结果 进行 平均 ,输出 结果 。 


图 5. 1 为 多 维 颗 粒 群 平衡 模拟 或 四 向 耦合 两 相 涡流 模型 的 算法 流程 图 ,关键 


之 处 在 于 多 维 空间 系统 中 利用 多 重 Monte Carlo 算法 考虑 颗粒 动力 学 演变 过 程 ， 
重 中 之 重 是 描述 双 颗 粒 事件 (碰撞 / 凝 并 ) 在 何 时 、 何 地 、 以 何 种 方式 发 生 。 


; Y 
AELE [gnsor. [us] EZAR T 
初始 化 气相 场 和 颗粒 x 


场 ， 生 成 虚拟 颗粒 


Monte Carlo 循环 


时 间 步 循环 


计算 时 间 步 长 Ar 


统计 颗粒 场 、 流 体 - 颗粒 的 关联 等 ， 在 下 
-个 Al 内 返回 到 气相 控制 方程 中 


流体 相 的 运动 
颗粒 相 的 运动 


虚拟 颗粒 群 循环 


图 5. 1 多 维 颗粒 群 平衡 模拟 的 多 重 Monte Carlo 算法 的 流程 图 


5.2.4 多重 Monte Carlo 算法 描述 颗粒 动力 学 演变 


1) 时 间 步 长 的 计算 


因为 考虑 颗粒 之 间 的 相互 作用 ,对 于 时 间 步 长 的 设置 ,除了 需要 满足 气 


固 两 相 
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流 的 一 般 要 求 以 实现 流体 相 运 动 与 颗粒 相 运动 的 解 簿 之 外 (小 于 颗粒 自身 弛 豫 时 
间 尺 度 m 和 流体 积分 时 间 尺 度 TO ,还 需要 另外 一 些 特殊 的 要 求 。 设 网 格 的 边 长 
为 LO mx yz) ,颗粒 速度 的 各 个 分 量 的 最 大 值 为 uw*。 由 于 碰撞 / 凝 并 事件 涉及 
两 颗 颗 粒 , 如 果 需 要 在 多 维 空间 系统 中 遍历 所 有 可 能 的 颗粒 对 以 判断 其 是 否 发 生 
碰撞 / 凝 并 事件 ,计算 量 将 急剧 增长 。 为 了 减少 检测 颗粒 碰撞 / 凝 并 的 计算 量 , 应 该 
确保 颗粒 在 一 个 时 间 步 长 At 内 的 最 大 位 移 小 于 当前 网 格 的 任 一 长 度 1,, 即 时 间 步 
长 应 该 小 于 流体 对 网 格 的 穿越 时 间 尺 度 : 
la 


四 


At< (q = x,y,z) (5. 13) 


u 


这 样 ,在 At 内 ,可 能 与 中 心 网 格 内 的 跟踪 颗粒 发 生 碰撞 / 凝 并 的 颗粒 处 于 中 心 网 格 
或 与 之 相 邻 的 其 他 26 个 (2 维 计算 域 为 8 个 ) 网 格 内 。 

由 于 涉及 颗粒 的 动力 学 事件 ,为 了 实现 颗粒 动力 学 事件 之 间 的 互相 解 耦 ,对 于 
时 间 步 长 的 设置 来 说 ,另外 一 个 重要 的 限制 条 件 就 是 :必须 保证 在 一 个 时 间 步 长 范 
围 内 ,每 颗 颗 粒 只 可 能 发 生 一 次 某 一 类 型 的 事件 (可 以 一 颗 颗粒 在 一 个 时 间 步 长 范 
围 内 发 生 几 个 不 同类 型 的 事件 ) ,这 样 才 不 至 于 遗漏 对 任何 一 次 颗粒 动力 学 事件 的 
模拟 。 

值得 注意 的 是 ,本 章 认 为 颗粒 凝 并 这 一 事件 必然 是 由 于 两 颗粒 相互 接触 ( 即 磁 
撞 ) 所 引起 的 ,在 本 章 中 ,对 于 凝 并 事件 , 均 认为 碰撞 效率 和 凝 并 效率 等 于 1, 而 对 
于 碰撞 事件 ,认为 碰撞 效率 等 于 1 而 凝 并 效率 等 于 0。 

在 某 个 网 格 k 内 ,假设 有 Ni 个 实际 颗粒 , Ne 个 虚拟 颗粒 ,那么 ,在 公式 
(5. 13) 的 制约 下 ,网 格 ( 体 积 为 Vs) 内 的 某 虚拟 颗粒 i 只 可 能 与 当前 网 格 k 或 相 
邻 网 格 ( 相 邻 网 格 数目 为 3" 一 1,4 为 维 数 ) 内 的 其 他 虚拟 颗粒 发 生 碰 撞 / 凝 并 事件 ， 
此 时 精确 的 计算 虚拟 颗粒 i 的 凝 并 概率 C; 需要 遍历 所 有 3" 个 网 格 内 的 所 有 虚拟 
颗粒 , 必 将 耗费 比较 大 的 计算 代价 。 此 时 

z ST 2ww, 
Ue, 2a Gaeta} 009 

式 中 :Vw 和 Ns 分 别 为 网 格 m 的 容积 和 网 格 m. I SO s Bim 2 
拟 颗粒 ; 和 j 在 网 格 m 内 的 碰撞 / 凝 并 核 , 应 该 注意 到 ,碰撞 / 凝 并 核 具 有 空间 关联 
性 ,这 与 零 维 颗 粒 群 平衡 模拟 中 的 碰撞 / 凝 并 核 截然 不 同 。 

实际 上 ,在 同一 网 格 内 发 生 凝 并 的 概率 远 远大 于 不 同 网 格 之 内 发 生 凝 并 的 概 
3%, Sommerfeld?) Al Tsuji5 等 均 假设 颗粒 碰撞 / 凝 并 发 生 在 同一 网 格 之 内 。 虽 
然 参 与 碰撞 / 凝 并 事件 的 两 颗粒 位 于 同一 网 格 内 的 概率 远 远 大 于 不 同 网 格 内 的 概 
率 , 但 是 以 上 模型 仍然 与 实际 碰撞 / 凝 并 过 程 有 一 定 差 异 。 参 与 碰撞 / 凝 并 事件 的 
两 颗粒 的 位 置 与 两 颗粒 相对 速度 时间 步 长 ,网 格 长 度 、 网 格 划分 技术 等 紧密 相关 。 
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从 直接 模拟 Monte Carlo 方法 的 角度 ,本 算法 并 不 限制 颗粒 的 碰撞 / 凝 并 事件 
仅仅 发 生 在 同一 网 格 之 内 ,而 是 依据 如 下 步骤 处 理 :认为 所 有 可 能 的 动力 学 事件 均 
只 在 当前 时 间 步 长 Ac 的 末端 瞬间 完成 ,所 以 ,首先 确定 当前 跟踪 的 虚拟 颗粒 i 在 
At 末端 所 在 的 网 格 /,， 本 节 “ 当 前 时 间 步 长 At 末端 虚拟 颗粒 i 所 在 网 格 的 选择 ”部 
分 将 描述 具体 过 程 。 如 果 这 颗 虚 拟 颗粒 i 确定 将 要 在 At 内 发 生 一 次 碰撞 / 凝 并 事 
件 , 则 认为 其 碰撞 / 凝 并 伙伴 位 于 网 格 ! 之 内 ;然后 ,通过 遍历 网 格 1 内 的 所 有 虚拟 
颗粒 计算 出 单位 时 间 、 单 位 体积 内 虚拟 颗粒 i 的 碰撞 / 凝 并 概率 Cri ORE sU e 
m 忆 ); 最 后 ,采用 随机 过 程 来 判断 i 是 否 发 生 碰撞 / 凝 并 事件 .在 网 格 L 内 搜寻 其 碰 
撞 / 凝 并 伙伴 。 这 种 处 理 方案 只 需要 对 某 个 网 格 ! 内 的 虚拟 颗粒 进行 遍历 ,而 不 需 
要 对 37 个 网 格 内 的 所 有 虚拟 颗粒 进行 遍历 , 必 将 大 大 减 小 MC 的 计算 代价 。 

此 时 ,虚拟 颗粒 i 发 生 两 次 碰撞 / 凝 并 事件 之 间 的 时 间 间 隔 [ 称 为 碰撞 / 凝 并 时 
TIRE tion) JX 


apes eos 5 
tions Vicus (5.15) 


同样 , 某 虚拟 颗粒 ;在 网 格 L 内 的 破碎 时 间 尺 度 (iex)》 SERRE TB FR BE Ci, cont) 、 
和 沉积 时 间 尺 度 ( 刀 am) 及 成 核 时 间 尺 度 (twa) 分 别 为 


tk = = (5. 16) 
fm = po 或 fue = Cb (5.17) 
fido = E (8.18) 


u 1 
Ia = TG os De Omn OVE, S9 


上 述 式 中 :STR 分 别 为 当前 时 刻 虚 拟 颗 粒 ;( 体 积 为 w) 在 网 格 ! 内 的 破碎 
核 ,连续 形式 冷凝 核 和 沉积 核 ;C,, 为 当前 时 刻 、 网 格 ! 内 冷凝 单 体 的 数目 浓度 ; 
Ds 为 当前 时 刻 、 网 格 : 内 虚拟 颗粒 i 发 生 离 散 形式 冷凝 事件 的 速率 常数 ;J Gri vs 
六 为 当前 时 刻 志 网 格 (坐标 为 x.) 内 由 于 成 核 过 程 而 产生 尺度 为 v 的 核 体 的 速率 ， 
即 成 核 核 。 

对 所 有 网 格 之 内 的 所 有 颗粒 进行 遍历 ,可 以 得 到 保证 动力 学 事件 互相 解 耦 的 
时 间 步 长 限制 公式 如 下 : 


At < a min { ti, coag Lk Lid » Lido » Emul } (5. 20) 


式 中 ;a 为 乘积 因子 ,一 般 a <0. 01, 引 入 乘积 因子 的 目的 是 尽 可 能 实现 颗粒 运动 与 
颗粒 动力 学 演变 的 相互 解 轩 ,ea 越 小 ,颗粒 演变 过 程 越 接 近 实际 工 况 , 计 算 精 度 将 
越 高 ,但 是 计算 代价 将 也 相应 增加 。 
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因此 ,在 多 维 PBM 的 MMC 算法 中 ,时 间 步 长 应 该 如 下 确定 ; 


At min(z, T. minus) sa X min (Lico s Lit Lind s Lido Ioa) 
p n 
(5.21) 


KP q=zr,y,2z3i=1~N,. 

2) 颗粒 碰撞 / 凝 并 的 考虑 

如 前 所 述 ,本 MMC 算 法 考虑 碰撞 / 凝 并 时 , 先 于 判断 当前 跟踪 的 虚拟 颗粒 i 
是 否 发 生 碰撞 / 凝 并 行为 ,首先 确定 该 虚拟 颗粒 i 在 时 间 步 长 At 末端 可 能 运动 到 
哪 一 个 网 格 , 即 首先 确定 可 能 与 i 发生 碰撞 / 凝 并 的 伙伴 颗粒 所 在 的 网 格 :/。 时 间 
步 长 始 端 i 所 在 网 格 记 为 ,网 格 L 可 能 与 网 格 k 相同 ,也 可 能 相 异 ;然后 ,依据 颗 
粒 碰撞 / 凝 并 概率 判断 当前 跟踪 的 虚拟 颗粒 是 否 与 网 格 ! 内 的 某 颗 虚拟 颗粒 发 生 
碰撞 / 凝 并 事件 ,如 果 发 生 , 则 遍历 网 格 ! 内 的 所 有 虚拟 颗粒 ,利用 累积 概率 法 或 者 
接受 -拒绝 法 选择 一 颗 虚 拟 颗粒 7 作为 i 的 碰撞 / 凝 并 伙伴 。 

(1) 当前 时 间 步 长 At 末端 虚拟 颗粒 i 所 在 网 格 的 选择 。 

某 虚 拟 颗粒 i 在 当前 时 间 步 长 At 的 始 端 和 末端 所 在 网 格 是 否 为 同一 网 格 与 
以 下 因素 有 关 : 两 颗 颗 粒 各 自 的 速度 ,时间 步 长 ,网 格 长 度 、 网 格 划分 的 方法 等 。 

这 里 考虑 按照 有 限 容积 法 名 来 划分 网 格 ,控制 容积 (网 格 ) 为 立方 体 ,假设 
时 间 步 长 At 始 端 i 所 在 网 格 & 的 坐标 编号 为 (nsx snye ona) ,而 At 末端 所 在 网 格 / 
的 编号 为 (na ,nv ns)。 以 工 方向 为 例 说 明 如 何 采 用 随机 过 程 来 确定 网 格 /,， 如 图 
5.2 所 示 。 


nal ^a ntl 
| | | 
DE 
þ— uar ar 一 
+ + . o4 i 
Case3 Casel  Case2 
ni 


图 5. 2 颗粒 碰撞 / 凝 并 位 置 示意 图 


在 At 的 始 端 ,当前 跟踪 的 虚拟 颗粒 i 位 于 网 格 ax 内 ,以 均匀 概率 随机 分 布 于 
该 网 格 的 任何 位 置 上 。 离 网 格 ni 西端 的 距离 为 r， X17,(n 为 单独 生成 的 满足 均匀 
分 布 . 位 于 [0,1j 的 随机 数 ,/; 为 网 格 ns 的 xz 方向 网 格 长 度 ), 如 图 5. 2 中 黑 点 所 
示 , 在 At 时 间 步 长 内 其 运动 距离 为 us At, 它 在 时 间 窗 口 At 的 末端 的 位 置 如 图 
5. 2 中 白 点 所 示 , 存 在 三 种 情况 : 
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© Casel ,无 论 颗 粒 运动 方向 是 向 左 还 是 向 右 , 在 At 的 末端 虚拟 颗粒 i 仍然 位 
于 网 格 nn ZA, BIA EMP RA: nL tu Ath H ril, ~ up ACS, th EAE 
us, ALL, Sr 委 1 一 xcAtL。 这 种 情况 下 ,虚拟 颗粒 i 在 时 间 步 长 At 末端 所 在 网 
格 ma 一 mr。 

@ Case2 ,颗粒 向 右 运动 , 且 在 At 的 末端 虚拟 颗粒 i 超出 了 当前 网 格 的 范围 ， 
WD ri Lus AC Lo RH ry > 1 m us At/Le EBT mam nad, 

© Cased ,颗粒 向 左 运动 , 且 在 At 的 末端 虚拟 颗粒 i 超出 了 当前 网 格 的 范围 ， 
BI ri Lus At, RÉ rius ALLIES. n 4 一 1]。 其 他 方向 y 和 x 的 情况 类 似 
于 工 方向 。 

所 以 ,可 以 利用 随机 过 程 得 到 当前 时 间 步 长 末端 虚拟 颗粒 i 所 在 网 格 /的 编号 : 


Casel: Mor At 时 ， ma = na 

工 方向 ， aes na = na +1 
Case3; 4 r, <E a, na = na —l 
Casel MBM <r <1 Pg, ny = ny 

E » 
yia. Case? ry > 1 — “2 qp ny = nadl (5.22) 
» 

Case3; 4 rz «UMS, ny = n. —1 
Casel; aen: <rn<l "a 时 ， nu = na 

之 方向 ,4 Case2: 当 n > 时 ， na = na +1 
Case3; 4 r, < == ea, 时 ， na = n4 —1 


(2) 虚拟 颗粒 i no 

一 旦 确定 了 当前 时 间 步 长 末端 虚拟 颗粒 i 所 在 的 网 格 /, 接 下 来 需要 立即 确定 i 
是 否 会 与 该 网 格 中 某 颗 虚拟 颗粒 发 生 一 次 碰撞 / 凝 并 事件 。 此 时 可 以 把 网 格 ! 作为 
整体 系统 ,进行 零 维 颗粒 群 平衡 模拟 ,描述 其 内 所 发 生 的 碰撞 / 凝 并 等 事件 。 首 先 计 
算 当 前 跟踪 的 虚拟 颗粒 i 与 网 格 /内 的 虚拟 颗粒 发 生 碰撞 / 凝 并 的 总 概率 Cu 


Ed . uy, 
Cu = v pL a Foara (5. 23) 
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然后 ,如 果 r 为 满足 均匀 分 布 .位 于 [0,1] 的 随机 数 , 则 判断 跟踪 颖 粒 i 在 At 内 是 
否 会 发 生 一 次 碰撞 / 凝 并 事件 的 数学 关系 式 为 


ez Vasa. Valin At 
2 a) 


(5. 24) 


nm<xl exp( 


(3) 虚拟 颗粒 i 的 碰撞 / 凝 并 伙伴 的 选择 。 

如 果 已 经 确定 虚拟 颗粒 i 将 发 生 碰 挤 / 凝 并 事件 , 则 需要 选 定 与 其 发 生 相 互 作 
用 的 伙伴 颗粒 。 为 了 降低 程序 的 复杂 性 ,此 时 仅仅 把 网 格 ! 内 的 虚拟 颗粒 作为 候 
选 伙 伴 。 这 种 处 理 方式 实际 上 是 基于 如 下 思想 :在 时 间 步 长 At 范围 内 ,假设 只 有 
当前 跟踪 的 虚拟 颗粒 i 在 运动 ,而 其 他 所 有 颗粒 均 冻结 静止 ,被 动 地 接受 当前 跟踪 
的 i 可 能 与 其 发 生 的 碰撞 / 凝 并 事件 。 此 时 MMC 可 以 摆脱 大 部 分 DSMC 算法 认 
为 发 生 碰撞 / 凝 并 的 两 颗 颗 粒 位 于 同一 网 格 的 限制 ,而 且 可 以 只 对 网 格 (nw ni 
nw) 内 的 虚拟 颗粒 进行 遍历 ,从 而 可 以 尽 可 能 地 减少 计算 代价 。 当 然 , 该 判断 准则 
显得 有 些 粗糙 ,特别 是 采用 冻结 的 方法 ,用 跟踪 颗粒 的 速度 来 代替 两 颗 颗 粒 速度 
差 , 有 点 高 估 了 碰撞 / 凝 并 发 生 在 同一 网 格 中 的 概率 ,但 是 为 了 折 中 计算 精度 与 计 
算 代价 ,仍然 采用 此 判断 准则 ,5. 3 节 的 数值 模拟 证 明 其 已 经 具备 一 定 精度 。 

累积 概率 法 或 接受 -拒绝 法 均 可 以 准确 地 描述 虚拟 颗粒 i 的 碰撞 / 凝 并 过 程 ， 
因为 此 时 以 网 格 /作为 整体 系统 进行 零 维 颗粒 群 平衡 模拟 ,选择 伙伴 颗粒 的 具体 
过 程 可 以 参照 第 4 章 相关 内 容 。 

(4) 碰撞 / 凝 并 后 果 的 处 理 。 

就 算法 的 角度 而 言 , 凝 并 与 磁 撞 的 最 大 区 别 之 一 是 一 次 二 元 凝 并 即 导 致 实际 
颗粒 总 数目 减 1 ,而 碰撞 并 不 改变 颗粒 总 数目 ,所 以 凝 并 导致 颗粒 尺度 分 布 随时 间 
和 空间 发 生 改 变 , 而 碰撞 仅 使 得 颗粒 尺度 分 布 的 空间 扩散 。MMC 算法 保持 凝 并 
过 程 中 虚拟 颗粒 数目 的 具体 方法 及 凝 并 事件 发 生 之 后 虚拟 颗粒 的 速度 等 状态 参数 
的 计算 方法 , 均 可 参见 第 4 章 相关 内 容 ,在 此 不 再 重复 。 这 里 着 重 描述 对 碰撞 事 件 
的 后 果 处 理 。 对 于 碰撞 过 程 ,本 章 考 虑 的 颗粒 为 刚性 球体 ,颗粒 之 间 的 碰撞 为 完全 
弹性 碰撞 ,不 考虑 碰撞 产生 颗粒 旋转 , 磁 撞 无 黏附 和 滑 移 。 

(5) 等 数目 权 值 虚拟 颗粒 的 碰撞 动力 学 。 

不 必要 考查 虚拟 颗粒 i 中 的 实际 颗粒 是 如 何 与 虚拟 颗粒 7 中 的 实际 颗粒 进行 
配对 以 完成 w;( 二 ww 二 ww) 次 实际 碰撞 事件 。 由 于 虚拟 颗粒 是 实际 颗粒 的 指示 器 ， 
此 时 两 虚拟 颗粒 的 碰撞 动力 学 完全 相当 于 两 实际 颗粒 的 碰撞 动力 学 。 假 设 球形 颗 
粒 z 和 7 的 质量 分 别 为 mw 和 ww ,体积 (直径 ) 分 别 为 Cd HI v, (dw), 其 碰撞 前 
线 速度 分 别 为 ws 和 ws;。 如 图 5. 3(a) 所 示 ,两 颗 颗 粒 发 生 碰撞 时 ,在 碰撞 发 生 处 建 
立新 的 坐标 系 (z ,y ,x ) ,其 中 ,zx' 轴 与 两 个 相 撞 的 颗粒 中 心 连 线 共 线 ,y' 轴 位 于 由 
' 轴 和 两 颗粒 瞬时 速度 矢量 差 (uw 一 wi ) 确 定 的 平面 内 且 与 z 轴 垂直 ;z' 轴 则 与 
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y .7 相 垂直 。 碰 撞 后 线 速度 分 别 为 uz Muy 。 


Plane 2 


OMRAN EI (b) 颗粒 碰撞 位 置 示意 图 
图 5.3 颗粒 碰撞 示意 图 
根据 动量 守恒 定律 和 能 量 守 恒定 律 ,碰撞 后 的 颗粒 线 速度 如 下 5 ; 


pi! = Up s Vy = Up.ys WP, = Wye 
my 
" (5. 25) 
Wa! = Myr ii? py py Wot = Wise 
» 


RP: 
(Up — up.) (2mm pj ) 
dem my + my 
然后 再 把 新 坐标 系 (zx sy ,x ) 转 换 到 原来 的 坐标 系 (z,y,) ,得 到 碰撞 之 后 的 
以 原 坐 标 系 (z,y,z) 表 示 的 颗粒 线 速度 。 这 时 需要 确定 碰撞 瞬间 颗粒 的 具体 接触 
位 置 才能 进行 坐标 转换 。 如 图 5. 3(b) 所 示 ,A、B 分 别 为 颗粒 i\j 的 中 心 质点 位 
AB 线段 长 度 即 为 两 颗粒 中 心 距离 ,总 是 保持 为 (dws 十 dw)/2。A、B 点 所 在 的 
平面 Plane 1 和 Plane 2 垂直 , BC 垂直 于 Plane 1,AD #4 F Plane 2, AE 与 DC 
平行 ,AB 与 AD、AC HAE 的 夹 角 分 别 为 a .as 和 as, 三 个 角 之 间 的 关系 可 以 推 
导 如 下 : 
cosa; = VT sinai — sin’a | (5. 26) 
在 颗粒 碰撞 发 生 时 刻 , 两 个 直径 一 定 的 球形 颗粒 相 切 接触 ,只 要 确定 以 上 三 个 
角度 之 中 的 任 两 个 角度 ,就 可 以 确定 两 个 球体 碰撞 的 具体 接触 位 置 。 用 MC 方法 
来 考虑 颗粒 碰撞 时 ,采用 的 是 随机 方法 ,认为 两 个 球形 颗粒 在 碰撞 瞬间 的 具体 接触 
位 置 是 随机 的 ,所 以 ,假设 a 和 a 为 0 一 360"` 之 间 满 足 均匀 分 布 的 两 个 随机 数 , 根 
据 方程 (5. 26) 求 出 as ,那么 就 可 以 确定 颗粒 碰撞 的 具体 接触 位 置 ,从 而 可 以 进行 
坐标 系 转换 。 
C6). 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 的 碰撞 动力 学 。 
在 MMC 算法 中 ,参与 碰撞 / 凝 并 的 两 颗 虚 拟 颗粒 的 数目 权 值 不 一 定 相等 , 文 
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献 [47] 提 出 了 数目 权 值 相等 的 两 颗粒 在 碰撞 之 后 速度 计算 的 方法 ,并 不 完全 适合 
于 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 的 情况 ,而 Nanbu 等 "5 则 发 展 了 一 种 异 数目 权 值 的 荷 电 
等 离子 体 颗粒 的 碰撞 动力 学 模型 ,并 不 在 本 章 所 考虑 的 范围 之 内 。 本 章 发 展 了 一 
种 新 的 异 数目 权 值 虚拟 颗粒 群 策 略 时 的 碰撞 动力 学 模型 。 

当 虚 拟 颗粒 i 和 j 发 生 磁 撞 时 ,假设 虚拟 颗粒 i 的 数目 权 值 ww 大 于 虚拟 颗粒 
/的 数目 权 值 , 则 虚拟 颗粒 i 中 的 ww; 颗 实际 颗粒 与 虚拟 颗粒 ) 中 的 w; 颗 实际 颗粒 
两 两 配对 发 生 碰撞 事件 ,实际 碰撞 事件 的 数目 为 w ,虚拟 颗粒 i 中 的 另外 (wi 一 
w) 颗 实际 颗粒 没有 参与 碰撞 事件 。 此 时 ,可 以 把 虚拟 颗粒 i 拆 分 为 两 颗 虚 拟 颗 粒 
q 和 ,虚拟 颗粒 9 的 数目 权 值 为 w; ,虚拟 颗粒 的 数目 权 值 为 (vw 一 w) ,虚拟 颗 
Big 和 k 的 其 他 状态 参数 仍然 继承 虚拟 颗粒 ; 的 值 ,虚拟 颗粒 9 与 虚拟 颗粒 7 的 碰 
撞 为 数目 权 值 相等 的 两 虚拟 颗粒 之 间 的 碰撞 ,而 虚拟 颗粒 不 参与 碰撞 过 程 , 如 图 
5.4 所 示 。 所 以 ,此 时 数目 权 值 不 等 的 两 虚拟 颗粒 之 间 的 碰撞 事件 可 以 分 解 为 数 
目 权 值 相等 的 两 虚拟 颗粒 9 和 7 的 碰撞 及 不 参与 磁 撞 的 虚拟 颗粒 的 运动 。 本 章 
认为 ,一 次 数目 权 值 不 等 的 两 虚拟 颗粒 之 间 的 碰撞 事件 之 后 ,虚拟 颗粒 9 和 j 的 速 
度 按照 数目 权 值 相等 的 两 虚拟 颗粒 的 碰撞 动力 学 模型 演化 ,而 虚拟 颗粒 k 不 参与 
碰撞 过 程 ,其 状态 参数 仍然 与 虚拟 颗粒 i 的 相同 。 把 虚拟 颗粒 g 取代 虚拟 颗粒 i 的 
位 置 ,而 新 添加 一 颗 虚 拟 颗粒 & 到 虚拟 颗粒 数列 中 。 所 以 ,一 次 碰撞 事件 之 后 , 虚 
拟 颗粒 的 总 数目 将 加 1。 一 次 碰撞 事件 后 ,虚拟 颗粒 i、j e WOR EIE w, REE vp 
和 速度 wu, H: 

(1) 4 Cw, ow = Cw; owt» 

ba = (wos (Up: new = (Vn)ods (lpi new = Ug 


(5 new = (wy oid (Upi new = (Upi oid» — (Uj new = Uy; 


ooo 
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a) 000 


ooo ooo 
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WAZA, 


[m 


跟踪 颗粒 六 


Gu aC) ou Mp ota 


[rU TUM HIE SAC) 
Goals (aul alt Coase a 
ooo]. oo 
9 E * looo ep ij * looo 


碰 挤 之 后 i 碰撞 之 后 /. 


FRR AL REL), 碰撞 之 后 
Qus tau Gua Ga tas Qe, Gia rat; C Ta Qs o so 


5.4 SA AAR E RH CE 


5 多 维 颗粒 群 平衡 模拟 的 Monte Carlo 方法 * 203 + 


(2) 当 (wa> Cw; aa Bt» 
(Cw, new = (wy oss (Ups new = (Ups Dols Ups) new = Up 
| = (wj)ods (Upj)new = (Vp)ads (Up)new = ug; 
Cw new = (Wi Joa — (Wj )oido (Upp new = (Up olds (Um)new = (lpi ) od 
(3) 4 Cw a< Cw; oat, 
(Cw) new = (zui)aa， (Up)new = (Upi Jods (Up)new = Upi 
Cw) new = (Wolds — Cop new = (Upi olds — (Upj new = Upy 
Curse, = (wj Joa — (Wi Jodo — Cop new = (Upi Jods Up) new = (Ups ort 
(5. 27) 
RP cuz FA uz DAARNA SAL A i Aj A lU IE A AR SC 
(5. 25) 计 算 ]。 当 虚拟 颗粒 数目 Nt 超过 初始 值 2 倍 (2Ne BY, BOLI FE CN, — 
No ) 颗 虚拟 颗粒 ,使 得 虚拟 颗粒 数目 恢复 初始 值 ,同时 虚拟 颗粒 的 数目 权 值 各 自 增 
倍 , 即 采 用 "阶梯 式 常数 目 方案 ”恢复 虚拟 颗粒 数目 。 
3) 单 颗粒 事件 和 零 颗 粒 事件 的 考虑 
破碎 ,冷凝 /蒸发 .沉积 等 单 颗 粒 事件 和 成 核 等 零 颗 粒 事件 的 机 理 非常 复杂 ,但 
是 从 算法 方面 而 言 , 则 比 双 颗 粒 动 力学 事件 一 一 碰撞 或 凝 并 要 简单 得 多 。 
首先 对 网 格 进 行 遍历 ,对 于 某 网 格 1, 把 其 作为 整体 系统 ,模拟 其 内 可 能 发 生 
的 单 颗粒 事件 和 零 颗粒 事件 , 即 进行 零 维 颗粒 群 平衡 模拟 ,具体 过 程 可 以 参照 
4. 6 节 中 的 相关 内 容 , 在 此 不 再 重复 。 需 要 注意 的 一 点 是 ,这 些 动力 学 事件 的 核 
模型 与 空间 关联 ,虽然 同一 个 网 格 /内 认为 各 向 同性 ,但 是 不 同 网 格 内 可 能 互 不 
相同 。 


5.3 ”多维 多重 Monte Carlo 算法 的 验证 


5.3.1 计算 工 况 


本 章 通 过 模拟 细微 颗粒 ( 零 惯性 颗粒 ) 和 粗 重 颗粒 ( 极 大 惯性 颗粒 ) 的 运动 来 分 
别 检验 三 维系 统 中 考虑 颗粒 碰撞 / 凝 并 的 MMC 算法 。 

D 细微 颗粒 流 

简单 剪 切 流 中 的 轻 颗粒 完全 随 流体 运动 ,颗粒 速度 等 于 颗粒 周围 流体 的 速度 。 
如 果 颗 粒 大 小 相同 ,颗粒 直径 为 如 ,颗粒 数 密度 为 m ,流体 的 剪 切 率 为 y( 单 位 为 
s D ,颗粒 均匀 分 布 在 计算 域 中 ,计算 域 在 三 个 方向 都 是 周期 性 的 。 颗 粒 的 剪 切 运 
动 在 zx、y 方向 上 是 周期 性 的 ,在 = 方向 上 是 非 周期 性 的 。 颗 粒 间 的 平均 碰撞 / 凝 
并 率 是 指 在 单位 时 间 、 单 位 体积 的 计算 域 中 颗粒 间 发 生 碰 撞 / 凝 并 的 次 数 , 它 是 描 
述 颗粒 碰撞 / 凝 并 的 一 个 关键 参数 ,对 于 细微 颗粒 如 气 溶胶 、 燃 烧 源 PM 的 碰撞 / 凝 
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HEART, Warg ORBE LR PAROLE SIE N. GEA 
n X 


n 
N. = 0. 5n Zn = "ug (5. 28) 


RP: 是 颗粒 在 = 方向 上 的 分 布 范围 ,这 里 /一 x。 两 颗 尺 度 均 为 do 的 颗粒 的 碰 


E 3nd, 
toos p= n t). mte 5. 1. 
表 5.1 细微 颗粒 流 和 粗 重 颗粒 流 的 初始 条 件 
初始 参数 细微 颗粒 流 粗 重 颗粒 流 
边界 条 件 0<z<2r,0<y<2r,0.5x<-z<1.5x Oe ae 2n 0e ye Dn Oe a 2n 
网 格 划分 163 163 
前 切 速率 ,y/s-! 60 一 
颗粒 速度 分 布 ulz, yz) =yz ulz y,z)=0, wlr, y,z)=0 Maxwell 分 布 ,(z 3 <3 
实际 颗粒 总 数目 ,No 108 105 
虚拟 颗粒 总 数目 , Na 8X10: 8x10* 
颗粒 尺度 ,dp 0.01 0.01 
时 间 步 长 ,Ar/s 0. 001 0. 005 
演变 时 间 长 度 ,Ti/s 0.1 0.5 
2) 粗 重 颗粒 流 


同样 考虑 单 分 散 性 颗粒 ,计算 域 三 个 方向 都 周期 性 ,颗粒 运动 也 在 三 个 方向 是 
周期 性 的 。 当 颗粒 均匀 分 布 且 速度 满足 麦克 斯 韦 分 布 时 ,Abrahamsonts 得 到 平 
均 碰撞 率 为 


N. = 0. Snta? (Aut) Y 

N.=0. "id; (n) (5. 29) 
式 中 :(x 人 多) 是 颗粒 脉动 速度 的 均 方 值 。 两 颗 尺度 均 为 d, PORRO EAI = 
di (ri) a RARUS a, ha, toS UOS 


p = [Exe eB] d i. ea (E, E (ug c4 


(5. 30) 
式 中 :E, 为 虚拟 颗粒 i 的 单位 质量 消 动 能 , 即 
E, =F Cpa? ss! deut) 


粗 重 颗粒 的 模拟 的 初始 条 件 如 表 5. 1 所 示 。 表 中 计算 区 域 .颗粒 大 小 、 颗 粒 
速度 均 为 无 量 纲 化 参数 。 
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另外 ,由 于 本 MMC 算法 的 描述 对 象 为 颗粒 群 ,为 了 使 比较 对 象 更 有 针对 性 和 
简单 起 见 , 本 节 的 数值 模拟 均 不 计算 流体 相 及 颗粒 与 流体 之 间 的 两 相 耦 合 , 此 时 可 
以 剥离 复杂 的 流体 相模 型 .流体 -颗粒 相互 作用 的 模型 ,只 关注 于 多 维 空间 中 颗粒 
相 的 相互 作用 。 本 章 选择 的 两 种 工 况 正 好 都 可 以 剥离 流体 相 细节 信息 ,把 焦点 集 
中 于 颗粒 相 及 颗粒 -颗粒 碰撞 / 凝 并 之 上 。 

第 4 个 时 间 步 长 (An ) 中 虚拟 颗粒 i 的 位 置 如 下 计算 : Gra 一 (xn ea 十 
(tag, dai At ,而 第 个 时 间 步 长 末端 虚拟 颗粒 i 的 速度 (us)4 依 据 碰撞 / 凝 并 动力 学 
确定 。 

在 本 节 中 , 非 均匀 网 格 采用 的 是 渐 密 模式 , 相 邻 网 格 宽度 的 比值 为 1. 04; 如 不 
特别 指明 ,数值 模拟 中 都 采用 均匀 网 格 。 两 种 工 况 中 ,MMC 算法 中 的 虚拟 颗粒 数 
目 都 取 为 80 000 ,平均 每 个 网 格 中 虚拟 颗粒 数目 大 约 20 个 ,实际 颗粒 数目 大 约 为 
25 个 。 实 际 上 ,虚拟 颗粒 和 实际 颗粒 数目 的 比值 完全 可 以 更 小 一 些 ,只 是 由 于 直 
接 数 值 模拟 (DNS) 方 法 在 普通 PC 上 难以 模拟 数目 更 多 的 实际 颗粒 , 且 MMC 算 
法 要 求 每 个 网 格 中 虚拟 颗粒 数目 应 该 达到 O(10) ~~OC10?)。 尽 管 如 此 ,数目 较 少 
的 虚拟 颗粒 代表 数目 众多 的 实际 颗粒 ,所 带 来 的 计算 代价 的 节省 仍然 很 大 。 

即使 是 对 于 细微 颗粒 流 和 粗 重 颗粒 流 这 种 特殊 工 况 ,对 于 颗粒 尺度 分 布 的 空 
间 演 变 过 程 . 颗 粒 场 的 动力 学 演变 过 程 等 也 难以 采用 理论 分 析 解 描述 ,本 节选 择 直 
接 数值 模拟 方法 的 结果 来 验证 多 维 MMC 算法 ,DNS 方法 由 于 其 对 消 流 场 细节 信 
息 的 跟踪 而 具有 公认 的 计算 精度 。 对 颗粒 碰撞 和 凝 并 进行 模拟 的 DNS 方法 的 详 
细 描 述 请 参照 文献 [1],[51] 一 [53]。 


5.3.2. 考虑 颗粒 碰撞 的 多 维 多 重 Monte Carlo 算法 的 验证 


1) 细微 颗粒 流 和 粗 重 颗粒 流 的 平均 碰撞 率 
定义 平均 碰撞 率 的 模拟 值 Ne 及 其 相对 误差 为 
_ 总 演变 时 间 Ty 内 计算 域内 颗粒 间 碰 撞 的 总 次 数 
die 总 演变 时 间 Ty X 计算 域 体积 V 


Ne ~ Nodo F 
相对 误差 = pd oon (5.32) 
+ Vc, theory 


对 于 两 种 计算 工 况 , 利 用 MMC 算法 及 DNS 方法 均 对 颗粒 平均 碰撞 率 进行 了 
数值 模拟 ,并 与 理论 值 比较 ,结果 如 表 5. 2 所 示 。DNS 方法 的 结果 证 明 , 发 生 二 元 
碰撞 的 两 颗 颗 粒 在 一 个 时 间 步 长 范围 内 确实 有 可 能 不 位 于 同一 网 格 内 ,所 以 在 
MC 方法 考虑 颗粒 碰撞 的 算法 当中 ,不 能 仅仅 局 限 虚拟 碰撞 伙伴 与 跟踪 颗粒 都 位 
于 中 心 网 格 ,而 应 扩展 到 包括 中 心 网 格 的 34 个 网 格 当 中 去 选择 。 但 是 ,发 生 在 中 
心 网 格 中 的 碰撞 概率 远 远 大 于 发 生 在 其 他 任 一 网 格 的 概率 ,甚至 远 远大 于 发 生 在 
所 有 相 邻 网 格 中 的 概率 之 和 。 为 了 体现 该 事实 ,首先 判断 虚拟 碰撞 伙伴 所 在 的 网 


(5. 31) 
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格 ( 即 当前 跟踪 的 虚拟 颗粒 在 当前 时 间 步 长 末端 所 处 的 网 格 ) 应 该 是 较 好 的 办 法 ， 
本 章 提出 的 判断 准则 对 于 均匀 和 非 均 匀 网 格 都 适用 ,基本 上 与 DNS 方法 的 细 观 模 
拟 结果 吻合 ,已 经 具备 一 定 的 精度 。 应 该 指出 ,工程 计算 中 的 网 格 划分 较 稀 朴 , 导 
致 一 个 时 间 步 长 内 颗粒 运动 距离 远 远 小 于 网 格 的 长 度 , 所 以 绝 大 部 分 颗粒 的 碰撞 
都 发 生 在 同一 网 格 内 , 故 以 往 研究 者 的 简化 处 理 也 基本 准确 。 


表 5.2 颗粒 平均 碰撞 率 的 Monte Carlo 方法 结果 、DNS 方法 结果 及 理论 值 的 比较 


on | SAT | minas | MAREE 
MMC 算法 结果 25. 047 3.498 0. 557 
细微 颗粒 流 DNS 方法 结果 26. 039 0. 323 0. 473 
理论 值 | 25.955 一 
MMC 算法 结果 (均匀 网 格 ) 59, 083 2.619 0.960 
DNS 方法 结果 (均匀 网 格 ) 57. 584 0.014 0. 956 
粗 重 颗粒 流 | MMC 算法 结果 ( 非 均匀 网 格 ) 60. 067 4. 327 0.957 
DNS 方法 结果 〈 非 均匀 网 格 ) 57. 666 0. 156 0. 955 
理论 值 57. 576 


图 5. 5 为 在 每 个 时 间 步 长 内 MMC 算法 与 DNS 方法 对 于 颗粒 碰撞 率 的 实时 比 
较 。 计 算 工 况 为 粗 重 颗 粒 流 , 均匀 网 格 。 整体 而 言 , MMC 算法 的 结果 是 令 人 满意 的 。 

2) 碰撞 工 况 中 颗粒 相 动力 场 的 细 观 比较 

为 了 进一步 检查 MMC 算法 对 于 颗粒 群 细节 信息 (包括 颗粒 尺度 分 布 的 空间 
分 布 ,颗粒 速度 场 等 ), 把 能 够 反映 颗粒 碰撞 细节 信息 的 DNS 方法 模拟 结果 作为 标 
准 ,对 于 完全 相同 的 计算 工 况 ,用 MMC 算法 的 颗粒 场 模拟 结果 与 DNS 方法 模拟 
结果 作 比 较 , 这 里 选择 表 5. 1 中 的 粗 重 颗粒 流 作为 对 照 工 况 。 为 了 进行 细节 信息 
的 定量 比较 ,对 定 截面 上 的 颗粒 数 密度 、 颗 粒 平均 速度 和 颗粒 测 动 能 的 时 间 平 均值 
和 特定 时 刻 值 进行 比较 ,这 里 定 截 面 为 x 方向 的 中 心 截 面 (z=x) ,特定 时 刻 选取 
1—0. 25s, 即 经 历 50 个 时 间 步 长 的 时 刻 。 数 值 模拟 结果 如 图 5. 6 所 示 。 由 图 5. 6 
可 知 MMC 算法 与 DNS 方法 的 结果 均 符合 非常 好 ,进一步 验证 了 MMC 算法 不 仅 
在 平均 碰撞 率 这 个 宏观 指标 上 表现 合格 ,对 于 细节 的 颗粒 场 信息 也 能 够 模拟 很 好 ， 
这 充分 验证 了 该 多 维 MMC 算法 对 于 颗粒 碰撞 过 程 的 描述 精度 。 

刘 敏 等 5 建立 了 一 套 定量 评价 稠密 两 相 气 固 流 中 颗粒 聚集 现象 的 方法 ,如 采用 
PSD 的 相关 系数 来 衡量 流动 的 相似 性 ,用 颗粒 体积 分 数 的 概率 分 布 和 颗粒 分 布 曲线 
来 描述 流 场 细节 等 。 这 里 借鉴 这 种 定量 评价 方法 来 比较 多 维 MMC 算法 和 DNS H 
法 所 各 自 描述 的 颗粒 场 宏观 参数 和 细节 参数 ,以 评判 MMC 算法 的 准确 性 和 合理 性 。 

定义 颗粒 场 某 个 参数 p 的 DNS 方法 的 模拟 结果 和 MMC 算法 的 模拟 结果 的 
相关 系数 为 
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式 中 : Ne 为 控制 容积 总 数目 ;ppss 和 p5S 分 别 为 DNS 方法 模拟 结果 中 、 第 ;个 控 
制 容积 中 参数 g 的 值 和 整个 计算 区 域内 参数 o 的 平均 值 ;gjec Alo Rug MMC 


算法 模拟 结果 的 相应 值 。 
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图 5.6 考虑 碰撞 的 MMC 与 DNS 模拟 的 颗粒 场 结 果 细 观 比较 
=t- MMC 算 法 -*- DNS 方法 
相关 系数 表征 了 相同 条 件 下 ,不同 模型 和 算法 对 颗粒 场 某 个 参数 p 模拟 结果 
的 整体 相似 程度 。 表 5. 3 为 几 个 参数 的 相关 系数 的 计算 结果 ,其 中 mm 为 颗粒 数 密 
BE vu 为 工 方向 颗粒 速度 ,为 颗粒 溃 动 能 。 可 知 ,相关 系数 均 达到 较 高 值 。 
表 5.3 单 分 散 性 颗粒 场 的 相关 系数 


SH. 相关 系数 (时 间 平均 值 ) 相关 系数 (特定 时 刻 ) 
np 0. 8260 875 0. 723 066 
ip 0. 804 022 0. 717 803 


kp 0. 813 013 0. 720 102 
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颗粒 数 密度 概率 分 布 Ne) 定义 为 颗粒 数 密度 为 Ne 的 计算 区 域 体积 与 整个 
计算 域 体积 的 比例 , 它 可 以 整体 评估 颗粒 分 布 的 稀疏 情况 ,图 5. 7 为 时 间 平 均 的 
FON») MMC 算法 模拟 结果 与 DNS 方法 结果 高 度 吻合 ,说 明 两 种 算法 均 较 为 精 
确 地 在 宏观 方面 描述 了 不 均匀 颗粒 场 。 值 得 注意 的 是 ,即使 初始 时 刻 假设 颗粒 场 
均匀 分 布 , 随 着 碰撞 的 进行 ,颗粒 场 将 呈现 出 非 均 匀 特 征 ,图 5.7 中 f(N,) 基 本 符 
合 正 态 分 布 。 


250 30 350 400 450 500 550 600 
Nm? 


图 5.7 颗粒 数 密度 概率 分 布 


---a--- DNS; —e- Monte Carlo 


以 上 数值 模拟 结果 表明 MMC 算法 及 时 间 尺度 的 选取 .DSMC 方法 相对 应 的 颗 
粒 碰撞 动力 学 ,虚拟 碰撞 颗粒 所 在 控制 容积 的 判断 准则 等 算法 是 合理 的 、 正 确 的 。 

在 计算 代价 方面 ,对 于 均匀 网 格 下 粗 重 颗粒 流 的 工 况 , 同一 台 微 机 上 ,改进 的 
DNS 方 法 "号 的 计算 代价 为 296s, 而 多 维 MMC 算法 则 为 68s。 计算 代价 的 大 幅 
度 降低 一 方面 来 源 于 MMC 算法 跟踪 比 实际 颗粒 数目 少 的 虚拟 颗粒 , 另 一 方面 来 
源 于 在 考虑 颗粒 碰撞 方面 ,MMC 算法 基于 随机 过 程 来 判断 碰撞 事件 是 否 发 生 、 选 
择 虚 拟 碰撞 伙伴 确定 碰撞 位 置 ,而 DNS 方法 却 需要 得 到 全 部 的 确定 信息 ,显然 ， 
前 者 要 省 时 得 多 。 不 仅 如 此 , 相 比较 于 那些 耦合 了 碰撞 算法 的 随机 轨道 模型 或 确 
定性 轨道 模型 (如 Sommerfeld 的 模型 "' 当 ) ,由 于 跟踪 虚拟 颗粒 ,MMC 算法 的 计算 
代价 也 要 小 一 些 , 而 且 实际 颗粒 数目 越 多 ,计算 代价 方面 的 优势 越 明显 。 


5.3.3 考虑 颗粒 凝 并 的 多 维 多 重 Monte Carlo 算法 的 验证 


1) 粗 重 颗粒 流 的 平均 凝 并 率 
多 维 MMC 算法 所 预测 的 凝 并 工 况 中 粗 重 颗 粒 场 结果 与 DNS 方法 结果 进行 
了 比较 。 图 5. 8 为 平均 碰撞 / 凝 并 率 随时 间 的 变化 。 平 均 凝 并 率 随时 间 不 断 减 少 ， 
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是 因为 颗粒 数目 浓度 ( 即 颗 粒 数 密度 ) 越 来 越 小 的 缘故 。 显 然 ,本 算法 所 预 
均 凝 并 率 结果 与 DNS 方法 结果 符合 较 好 ,证 明 本 算法 较 好 地 描述 了 凝 并 过 
节 信 息 。 
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参与 凝 并 事件 的 两 颗粒 不 位 于 同一 控制 容积 的 凝 并 率 
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图 5.8 粗 重 频 粒 流 的 平均 凝 并 率 
* MMC 算 法; a DNS 方法 
粗 重 颗粒 流 中 颗粒 尺度 分 布 的 时 间 演 变 
5. 9(a) 为 颗粒 总 数目 (NN,)、 颗 粒 几 何平 均 尺 度 (dm) 和 几何 标准 偏差 (opw) 
统计 量 的 比较 , N, 随时 间 延 长 而 不 断 减少 ,ds 随时 间 延 长 而 不 断 增加 ,由 
过 程 中 保持 质量 守恒 ,所 以 Nm 减少 的 速率 和 ds 增加 的 速率 基本 相等 。 而 


dyl dyo 


100 200 300 400 
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图 5.9 粗 重 颗 粒 流 中 颗粒 尺度 分 布 的 时 间 演变 
一 MMC 算 法 ; 。DNS 方 法 
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ow 随时 间 推 进而 逐渐 增加 , 越 来 越 偏 离 1, 表 明 颖 粒 尺 度 之 间 的 差异 越 来 越 大 , 越 
来 越 趋向 于 多 分 散 性 。 图 5. 9(b) 为 几 个 特定 时 刻 颗粒 尺度 分 布 函数 ,其 中 纵 坐 标 
P, 表示 体积 为 w Co, — kw yv 为 颗粒 初始 尺度 ,上 为 整数 ) 的 颗粒 所 占 数 目 比例 。 
图 5.9 中 MMC 算法 结果 与 DNS 方法 结果 之 间 良 好 的 吻合 性 充分 证 明了 MMC 
算法 在 三 维 空间 坐标 系统 中 高 精度 地 描述 了 颗粒 尺度 分 布 的 时 间 演 变 过 程 。 

3) 凝 并 工 况 中 颗粒 相 的 动力 场 的 细 观 比较 

图 5. 10(a) 一 (b) 为 特定 截面 (z 方 向 中 心 截面 ,zx 二) 上 第 一 类 颗粒 (颗粒 体 
积 为 ww) 的 数目 浓度 的 时 间 平 均值 和 特定 时 刻 ( 第 250 个 时 间 步 长 时 刻 ,1= 
2. 5s) 值 。 时 间 平 均值 基本 围绕 250 脉动 ,而 特定 时 刻 值 基本 围绕 200 扰动 ,这 
是 因为 凝 并 过 程 中 颗粒 数 密度 的 衰减 速率 不 一 致 的 缘故 ,衰减 速率 取决 于 凝 并 
核 和 颗粒 数目 浓度 , 随 着 时 间 的 推进 ,衰减 速率 越 来 越 小 。 图 5. 1000 ~ Ch) rp 
颗粒 工 方向 速度 .方向 颗粒 雷诺 应 力 、 颗 粒 滑动 能 等 的 DNS 方法 模拟 结果 与 
MMC 算法 的 结果 基本 符合 ,可 见 MMC 算法 能 够 较 好 地 描述 颗粒 尺度 分 布 的 空 
间 扩 散 和 颗粒 动力 场 的 细节 信息 。 应 该 注意 到 ,考虑 凝 并 的 MMC 算法 对 于 颗 
粒 场 (包括 颗粒 数目 浓度 、 速 度 、 演 动能 等 ) 的 模拟 精度 要 低 于 考虑 碰撞 的 MMC 
算法 的 精度 ,主要 原因 在 于 : 随 着 凝 并 过 程 的 演化 ,颗粒 尺度 谱 越 来 越 宽 , 而 模拟 
颗粒 总 数目 不 变 ,使 得 分 配 到 每 个 颗粒 类 的 统计 样本 越 来 越 少 ,从 而 导致 了 
MMC 算法 的 统计 误差 。 

同样 计算 工 况 , MMC 算法 的 计算 代价 为 150s, 而 DNS 方法 的 计算 代价 为 
823s。 较 少 的 计算 代价 一 方面 来 源 于 较 少 的 模拟 颗粒 , 另 一 方面 来 源 于 随机 过 程 
对 凝 并 的 处 理 。 
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(c) 时 间 平均 的 x 方 向 颗粒 速度 (d) 特定 时 刻 的 x 方 向 颗粒 速度 
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(e) 时 间 平 均 的 x 方向 颗粒 雷诺 应 力 
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图 5. 10 考虑 凝 并 的 MMC 算法 与 DNS 方法 模拟 的 颗粒 场 结果 细 观 比较 
一 Monte Carlo Wik; —e- DNS 方法 


5.4 小 结 


本 章 的 主要 特点 是 建立 颗粒 群 平衡 模拟 和 四 向 耦合 多 相 流 模拟 的 联系 ,在 描 
述 零 维 空间 系统 的 改进 的 多 重 Monte Carlo 算法 的 基础 上 、 粳 合 描述 两 相 消 流 场 
的 欧 拉 - 拉 格 朗 日 模型 \ 综 合 考虑 颗粒 碰撞 、 凝 并 破碎、 冷凝 /蒸发 .成 核 , 沉 积 等 动 
力学 事件 , 紧 紧 抓 住 颗粒 尺度 分 布 这 个 关键 参数 ,描述 其 时 间 和 空间 演变 过 程 ,所 
构建 的 新 算法 不 仅仅 拓展 了 颗粒 群 平衡 模拟 的 范畴 ,而 且 完善 和 丰富 了 四 向 耦合 
两 相 洲 流 模型 及 其 数值 模拟 ,有 望 为 四 向 耦合 的 两 相 满 流 模 型 和 颗粒 群 平衡 模拟 
提供 一 个 高 精度 、 gy 


颗粒 有 可 能 不 位 于 同一 网 格 的 事实 ,@ 措 述 肛 粒 动力 学 演变 过 程 的 多 维 MMC 算 
法 与 描述 两 相 流 场 的 数值 模型 在 时 间 驱 动 的 框架 下 、 通 过 时 间 步 长 的 限定 和 引入 
网 格 划分 技术 而 实现 无 颖 耦合;@@ 采 用 随机 过 程 来 判断 动力 学 时 间 的 发 生 、 寻 找 碰 
撞 / 凝 并 伙伴 ,确定 碰撞 位 置 等 ,在 满足 足够 的 数值 计算 精度 的 前 提 下 ,大 大 减少 了 
计算 代价 ;@ 在 多 维 空间 系统 中 把 虚拟 颗粒 数目 保持 在 一 定 范围 之 内 。 
采用 本 章 发 展 的 多 维 MMC 算法 对 细微 颗粒 流 和 粗 重 颗粒 流 中 颗粒 碰撞 和 凝 
并 过 程 进行 了 描述 ,模拟 结果 与 直接 数值 模拟 结果 进行 比较 。 平 均 碰撞 率 和 平均 
凝 并 率 的 模拟 结果 与 理论 计算 值 和 DNS 方法 结果 都 符合 很 好 ,颗粒 场 的 细节 信息 
如 浓度 场 ,速度 场 等 与 DNS 方法 符合 很 好 ,充分 证 明了 该 算法 的 计算 精度 。 
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实际 上 ,MMC 算法 由 于 能 够 得 到 颗粒 的 轨道 经 历 效应 和 历史 效应 等 , 故 能 准 
确 模 拟 颗粒 碰撞 和 凝 并 ,即使 是 相对 颗粒 体积 分 数 很 小 的 情况 (5. 3 节 和 5. 4 节 中 
细微 颗粒 流 和 粗 重 颗粒 流 的 体积 分 数 分 别 为 0.134% 和 0.067%); 也 能 准确 模拟 
颗粒 碰撞 / 凝 并 之 后 的 平均 速度 、 脉 动 速度 、 速 度 关联 、 颗 粒 数 密度 等 。 另 外 , MMC 
算法 可 以 进而 扩展 到 考虑 非 弹性 碰撞 、 由 于 碰撞 而 导致 的 破碎 等 事件 ;还 可 以 方便 
地 耦合 进入 两 相 流 模型 中 ,直接 从 气相 模型 中 取得 气相 场 的 各 种 信息 ,用 于 颗粒 相 
的 求解 及 颗粒 动力 学 演变 过 程 的 描述 。 需 要 强调 的 是 ,在 本 算法 中 ,为 了 达到 一 定 
的 计算 精度 ,每 个 控制 容积 内 需要 一 定数 目的 虚拟 颗粒 构成 一 个 较 大 的 样本 空间 ， 
才能 减少 统计 误差 和 随机 误差 。 并 且 ,MMC 算法 需要 预先 设 定 碰撞 / 凝 并 核 模 
型 。 这 些 模型 对 于 计算 结果 的 影响 至 关 重要 ,复杂 工 况 中 这 种 核 模型 的 构建 有 赖 
于 精细 的 数值 模拟 (如 直接 数值 模拟 ~) 严密 的 理论 分 析 呈 ~- 拉 和 精确 的 实验 
研究 5 。 

值得 注意 的 是 ,由 于 在 一 个 时 间 步 长 At 内 颗粒 的 运动 与 颗粒 的 动力 学 演变 过 
程 (碰撞 和 凝 并 等 ) 是 解 看 的 ,所 以 求解 描述 颗粒 运动 数值 方法 (如 求解 拉 格 朗 日 
Langevin 方程 的 MC 方法 等 ) 可 以 与 多 维 MMC 算法 解 耦 ,这 种 算法 结构 非常 有 
利于 多 维 MMC 算法 扩展 应 用 于 各 种 复杂 工 况 下 的 多 维 颗 粒 群 平衡 模拟 和 四 向 耦 
合 两 相 消 流 模型 。 如 多 重 Monte Carlo 算法 同样 可 以 与 描述 颗粒 轨道 运动 的 随机 
性 轨道 模型 或 确定 性 轨道 模型 等 耦合 起 来 ,而 这 些 颗 粒 相 消 流 模型 又 可 以 与 其 他 
连续 相 消 流 模型 耦合 起 来 。 
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6 颗粒 群 平衡 模拟 的 应 用 和 展望 


自然 和 工程 领域 存在 大 量 的 离散 系统 ,这 决定 着 颗粒 群 平衡 模拟 有 着 非常 广 
泛 的 应 用 范畴 。 迄 今 为 止 ,颗粒 群 平衡 模拟 已 经 在 燃烧 领域 .化 二 领域. 气 溶胶 领 
域 . 大 气 物理 化 学 领域 . 核 科 学 领域 .纳米 颗粒 领域 .甚至 宇宙 星系 领域 取得 了 大 量 
有 用 的 结果 。 本 章 给 出 了 我 们 在 气 溶胶 领域 .除尘 领域 和 湛 流 气 - 固 两 相 流 领域 运 
用 颗粒 群 平衡 模拟 的 三 个 实例 。 我 们 采用 零 维 颗粒 群 平衡 模拟 定量 描述 了 降雨 过 
程 中 气 溶胶 颗粒 的 湿 沉 降 过 程 (采用 零 维 多 重 Monte Carlo 算法 )、 紧 凑 型 混合 颗 
粒 收集 器 对 燃 煤 锅炉 飞 灰 颗 粒 的 脱 除 过 程 (采用 事件 驱动 常 体积 法 ) ,采用 多 维 颗 
粒 群 平衡 模拟 揭示 了 颗粒 碰撞 与 两 相 消 流 场 之 间 强 烈 的 相互 耦合 关系 (采用 多 维 
多 重 Monte Carlo 算法 ) 。 之 后 我 们 对 颗粒 群 平衡 模拟 的 发 展 趋势 ,在 复杂 系统 中 
的 应 用 等 进行 了 展望 。 


6.1 降雨 过 程 中 气 溶胶 湿 沉 降 的 数值 模拟 


从 排放 源 ( 如 燃 煤 锅炉 、 机 动车 ,自然 扬尘 等 ) 逃 逸 出 来 的 一 次 颗粒 物 以 及 在 大 
气 环境 中 转化 生成 的 二 次 颗粒 物 ,是 大 气 物理 化 学 中 通常 所 说 的 气 溶胶 (固体 气 溶 
胶 ) 的 重要 组 成 部 分 ,可 以 在 自然 环境 中 以 干 沉降 或 湿 沉 降 的 方式 去 除 ,一 般 来 说 ， 
降雨 降雪 等 湿 沉 降 过 程 对 气 溶胶 的 去 除 效果 非常 明显 , 雨 雪 之 后 晴朗 的 天 空 和 清 
新 的 空气 正 是 人 们 所 追求 的 。 

大 气 环境 中 气 溶胶 的 湿 沉 降 过 程 异常 复杂 ,涉及 雨滴 与 气 溶胶 颗粒 的 相互 作 
用 、 气 溶胶 颗粒 之 间 的 相互 作用 、 气 溶胶 颗粒 与 气态 污染 物 之 间 的 相互 作用 、 气 溶 
胶 颗 粒 在 大 气 中 的 迁移 扩散 等 ,对 其 进行 理论 描述 和 数值 模拟 的 研究 工作 非常 困 
难 ,目前 的 主要 工作 都 是 建立 在 大 量 的 简化 或 者 经 验 公式 之 上 。 显 然 , 对 降雨 过 程 
中 气 溶胶 的 湿 沉 降 进行 理论 描述 是 揭示 气 溶胶 自然 去 除 的 重要 基础 ,也 能 为 发 展 
高 效 可 吸入 颗粒 物 去 除 技术 提供 借鉴 作用 。 

对 自然 环境 中 气 溶胶 的 干 / 湿 沉 降 过 程 进行 定量 描述 的 过 程 ,实际 上 也 就 是 得 
到 气 溶胶 颗粒 尺度 分 布 函数 的 动力 学 演变 的 过 程 。 本 节 首 先 利用 第 4 章 发 展 的 随 
机 算法 (本 节 采 用 多 重 Monte Carlo 算 法 ) 数 值 模拟 了 封闭 空间 中 气 溶胶 颗粒 的 自 
然 沉 降 过 程 ,然后 重点 描述 降雨 对 气 溶胶 的 湿 去 除 过 程 , 并 分 析 了 降雨 类 型 和 雨滴 
尺度 分 布 对 气 溶胶 湿 去 除 效果 的 影响 。 
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6.1.1 降雨 对 气 溶 胶 湿 去 除 过 程 的 数学 模型 的 建立 


降雨 过 程 对 大 气 环境 中 的 气 溶胶 颗粒 物 的 去 除 过 程 也 称 为 云 下 清除 或 气 溶胶 
颗粒 物 的 湿 沉 降 。 气 溶胶 湿 沉 降 的 过 程 就 是 尺度 较 小 的 气 溶胶 与 雨滴 碰撞 被 捕 集 
的 过 程 。 气 溶胶 湿 去 除 过 程 非常 复杂 , 受 多 种 外 部 因素 (如 气 溶胶 尺度 谱 、 雨 滴 尺 
度 谱 、 降 雨量 、 雨 强 、 其 至 环境 温度 、 气 溶胶 和 雨滴 的 物理 和 化 学 属性 等 ) 和 内 部 因 
素 (如 气 溶胶 和 雨滴 的 碰撞 区 间 等 ) 的 影响 。 采 用 清除 系数 (scavenging coeffi- 
cient) 来 研究 气 溶胶 的 湿 沉 降 是 一 种 较为 直观 简便 且 被 广泛 使 用 的 方法 0 。 清 
除 系数 A Cd, KG BEA di, 的 气 溶胶 被 雨滴 所 清除 的 速率 (s  )。Mircea 等 中 得 
到 了 清除 系数 与 雨 强 (rainfall intensity) 的 指数 形式 的 经 验 表 达 式 [A 二 aEJ*, 其 中 a 
和 4 为 两 个 取决 于 当地 气 溶胶 尺度 谱 和 降雨 类 型 的 经 验 系 数 ,J 为 雨 强 (mm/h)， 
E 为 碰撞 效率 ],Mircea 等 四 通过 数值 分 析 得 到 了 清除 系数 与 雨 强 的 线性 形式 的 
经 验 表 达 式 (A 二 a 十 bJ ,其 中 a Lb 为 与 当地 气 溶胶 尺度 谱 和 降雨 类 型 相关 的 两 
经 验 系数 ) 。 彭 红 等 轨 分 析 了 碰撞 效率 ,雨滴 尺度 谱 和 气 溶胶 尺度 谱 等 对 清除 系数 
的 影响 ,得 到 了 我 国 两 广 地 区 降雨 过 程 中 的 经 验 平均 碰撞 效率 ,以 及 不 同 组 分 气 溶 
胶 清 除 系数 与 雨 强 的 经 验 关 系 式 。 这 些 工作 通过 对 清除 系数 进行 微 物理 参数 化 
(microphysical parameterization) 建 模 , 虽 然 成 功 地 从 整体 上 分 析 了 气 溶胶 群 的 湿 
沉降 效果 与 外 部 因素 的 关系 ,但 研究 对 象 是 整个 气 溶胶 群 ,无 法 分 析 特 定 尺度 气 溶 
胶 的 湿 沉 降 过 程 ,也 无 法 得 到 气 溶胶 尺度 谱 随时 间 的 演变 过 程 , 即 无 法 得 到 足够 的 
信息 以 定量 描述 降雨 过 程 中 气 溶胶 的 湿 沉 降 。 实 际 上 , 随 着 气 溶胶 不 断 被 雨滴 所 
清除 , 气 溶胶 的 尺度 分 布 将 发 生变 化 ,可 以 利用 气 溶胶 尺度 谱 的 时 间 演 变 过 程 来 量 
化 气 溶胶 在 降雨 过 程 中 的 湿 沉 降 过 程 ,此 时 需要 建立 考虑 气 溶胶 湿 沉 降 的 颗粒 群 
平衡 方程 (PBE)。 
为 了 简化 所 研究 问题 的 复杂 性 , 气 溶胶 的 湿 沉 降 过 程 基于 如 下 简化 或 假 
设 57:@ 降 雨 过 程 稳定 ;@ 雨 滴 尺 度 远 远大 于 气 溶胶 尺度 ,即使 捕 集 了 气 溶胶 晒 
粒 , 其 尺度 也 无 明显 变化 , 且 不 考虑 雨滴 之 间 的 凝 并 冷凝 /蒸发 成 核 等 , 故 认为 十 
滴 尺 度 分 布 始 终 保持 不 变 ;雨滴 认为 是 规则 球形 ; @ 不 考虑 气 溶胶 之 间 的 碰撞 凝 
并 ,冷凝 /蒸发 .成 核 等 ; 气 溶胶 认为 是 规则 球形 。 此 时 ,描述 气 溶胶 尺度 分 布 的 时 
间 演 变 过 程 的 数学 模型 可 以 通过 考虑 湿 沉 降 的 颗粒 群 平衡 方程 (PBE) 来 建立 [7 
On, (dy st) — 
EE 


~A(d,)n, (dy st) (6.1) 


AP my (dy d UBER BEAD Ais PBL um * m 0 ,表示 时 刻 t REH d, (um) 
的 气 溶胶 在 单位 体积 内 (mi ) 的 数目 浓度 ;A(d，) 是 尺度 为 d, 的 气 溶胶 颗粒 的 清除 
系数 ,或 称 为 沉积 核 。 
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可 以 把 各 种 气 溶胶 湿 沉 降 机 制 讲 括 进入 清除 系数 的 模型 中 。 清 除 系数 描述 了 
气 溶胶 与 雨滴 碰撞 而 被 捕 集 的 过 程 ,其 表达 式 为 "1 


Di ax 


AG) = | KG, DDE, Dm DdD, (6.2) 


Di, cin 

式 中 :m(Da) 为 雨滴 尺度 分 布 函数 (mm-: * mo); K (dps Ds) 为 碰撞 核 (collision 
kernel) 或 捕 集 核 (collection kernel) ,表示 气 溶胶 颗粒 (dl ) 与 雨滴 颗粒 (Du) 在 同一 
时 刻 几 何 轨 道 发 生 交 叉 而 碰撞 的 概率 , K Cd, > Da) = nD? 1U(Ds) 一 U(d,)1/4， 
U(Ds) 和 U(d,) 分 别 为 雨滴 (Ds) 和 气 溶胶 (d,) 的 末 速 度 ;雨滴 末 速 度 可 以 采用 以 
下 三 段 式 公式 近似 计算 四 ; 

U(Dg) = 30. 75D} X 10° D, < 100pm 

U(D,) = 38D, X 10° 100pm < Da < 1000pm (6.3) 

U(D,) = 133. 046D}° Da > 1000um 
并 且 UCD,) 的 最 大 值 为 9.17m/s; 气 溶胶 末 速 度 如 下 计算 ; 
pds gC 
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U(d,) = (6. 4) 


式 中 :p, 为 气 溶胶 的 密度 (kg/m’) ;mw 为 大 气 的 动力 黏度 [kg/(m。s)];g 为 重力 
加 速度 ;C. 为 Cunningham 滑 移 修正 系数 。 

E(d， ,D4) 为 碰撞 效率 ,表示 实际 发 生 的 碰撞 次 数 与 理论 上 将 要 发 生 的 碰撞 次 
数 的 比例 ,这 是 由 于 涝 流 扩散 ,布朗 扩散 , 范 德 华 力 \ 热 泳 .静电 吸附 等 因素 所 引起 
的 气 溶胶 和 雨滴 的 轨迹 滑 移 , 所 以 碰撞 效率 可 以 集中 体现 各 种 气 溶胶 湿 沉 降 机 制 ， 
如 最 为 重要 的 布朗 扩散 ,拦截 .惯性 碰撞 和 静电 捕 集 等 机 制 。 各 种 外 部 因素 (如 气 
溶胶 尺度 谱 、 雨 滴 尺 度 谱 、 气 溶胶 和 雨滴 本 身 的 物理 化 学 特性 、 雨 水 含水 量 甚至 环 
境 温度 等 ) 均 影响 气 溶胶 的 湿 去 除 效果 。Mircea 等 "认为 碰撞 效率 为 常数 ,这 是 
不 恰当 的 。Slinnn 从 Navior-Stocks 方程 出 发 ,使 用 无 量 纲 分 析 并 耦合 实验 数据 
得 到 了 碰撞 效率 的 半 经 验 表达 式 : 


E(d,, Da) =(gtglite 4Ret Sct +0. 16Re S-+ 


Brownian diffusion 


ef us -— 2 
Sel É + (14 2Re* ) e 
«| Dist = |} 


l Mi J} interception 


«t amer (6.5) 


s-s 4$ 
式 中 ,Re 为 基于 雨滴 半径 的 璀 滴 雷 诺 数 ,Re 一 DiU(Di)a / Cu) ,其 中 p, 为 大 气 密 
FE; Se 为 气 溶胶 的 Schmidt 数 , Sc= 1. / Co, Dar) ,其 中 Das 为 气 溶胶 的 扩散 系数 ， 
Dai — TC, / Cops d, ) ,其 中 本 为 大 气 环境 的 绝对 温度 (K);p, 和/A 分 别 为 雨滴 


inertial impaction 
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密度 和 动力 黏度 ; St 为 气 溶胶 的 Stokes BC, Sr 206, U (DC. / Da stp 为 气 溶胶 的 弛 
PRIN} SIR BE to =p, dp? / (85,2 5S* 为 一 个 无 量 纲 参数 ,S* 一 [1.2 十 (1/12)ln(1 十 
Re)]/[1 十 In(1 十 Re)]。 需 要 注意 的 是 , 当 Se<S* 时 ,认为 碰撞 效率 Ed, Do ff 
惯性 碰撞 部 分 等 于 零 , 且 OSCE (d, Di) 过 1。 对 于 通常 大 气 环境 中 的 降雨 过 程 ， 
T=296. 15K, p, = 1. 193kg/m’ , pz, = 1. 832 45 X 1075 kg/(m * s), p, = 997. 45 
kg/m? , pw = 9. 591 X 107* kg/m * s), p, — 2270kg/m* (HRI UK BA SY p e 
HE) ,A76. 73X 105m, 

依据 式 (6. 5) ,把 气 溶胶 尺度 和 雨滴 尺度 作为 2 个 自 变量 ,可 以 得 到 碰撞 效率 
的 曲线 ,如 图 6. 1(a) 所 示 ; 而 雨滴 直径 固定 为 1mm 时 和 和气 溶胶 尺度 固定 为 0. 5um 
时 碰撞 效率 的 变化 曲线 分 别 如 图 6. 1(b) 和 图 6. 1(c) 所 示 。 


碰撞 效率 Eld, D) 


Slum 0 ES 
(a) Ed,,D) RI d, 及 D, 的 依存 关系 


0.01 
ED) OSS 


E 


碰撞 效率 E(D) 


Ed) umra ED’ en 
ED) 
1x10* 
0.001 9.01 0.1 1 10 0.1 1 
气 溶胶 直径 d,/um 雨滴 直径 D,/mm 
(b) DFImm, E(d,D)-d, (©) d=0.5pm, E(d,,D;)-D, 
* Es — Ed) pa: — ED): — ED) sarn — ED) en 
— E(d) mem: — Eld) anan 


图 6.1 碰撞 效率 ECd, , Di) 与 气 溶胶 尺度 d, 和 雨滴 尺度 Du 的 关系 
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由 图 6.1(a) 和 图 6. 1(b) 可 见 ,布朗 扩散 机 制 主要 对 尺度 很 小 的 气 溶胶 
(<0. 01pm) 起 作用 ,这 些 气 溶胶 在 布朗 力 的 作用 下 做 无 序 运 动 ,被 尺度 大 得 多 的 
雨滴 捕 集 而 被 湿 去 除 , 气 溶胶 越 小 ,碰撞 效率 越 高 。 如 果 液 滴 的 流 线 正好 与 气 溶胶 
的 轨迹 交叉 , 则 气 溶胶 被 液 滴 拦 截 ,这 种 拦截 机 制 对 于 任何 尺度 的 气 溶胶 均 起 作 
用 ,但 对 湿 去 除 效 果 的 贡献 取决 于 气 溶胶 与 雨滴 的 尺度 比值 ,一 般 来 说 该 机 制 对 任 
何 尺度 的 气 溶胶 的 影响 能 力 均 较 小 。 对 于 尺度 较 大 的 气 溶胶 (二 2pm) 而 言 ,其 与 
雨滴 的 碰撞 主要 是 由 于 惯性 作用 , 气 溶胶 越 大 则 磁 挤 效率 越 高 。 中 间 尺 度 气 溶胶 
(之 0.01pm 且 一 2pm) 的 湿 去 除 效 果 很 差 , 通 常 称 之 为 “Greenfield gap” ;这 是 由 
于 布朗 扩散 机 制 和 惯性 碰撞 机 制 均 对 其 影响 很 小 ,加 之 拦截 机 制 也 对 其 并 无 显著 
影响 ,所 以 碰撞 效率 非常 低 。 由 图 6. 1(a) 和 图 6. 1c) BY WL, 24 d, =0. 5pm 时 , 随 
着 雨滴 尺度 的 不 断 增加 ,碰撞 效率 将 不 断 误 减 , 这 一 方面 是 由 于 雨滴 雷诺 数 的 增加 
导致 布朗 扩散 机 制 的 影响 力 下 降 ; 另 一 方面 由 于 雨滴 尺度 的 增加 导致 气 溶胶 尺度 
与 雨滴 尺度 之 间 的 差距 进一步 加 大 而 使 得 拦截 机 制 的 影响 削弱 ;图 6. 1(c) 中 碰撞 
效率 的 惯性 碰撞 部 分 在 0. 05mm<Ds<6mm 内 均等 于 零 。 

由 公式 (6. 2) 可 知 ,清除 系数 取决 于 气 溶胶 与 雨滴 的 碰撞 概率 、 碰 撞 效 率 和 十 
滴 尺 度 谱 。 实 际 的 雨滴 尺度 谱 也 可 由 拟 合 的 对 数 正 态 分 布 所 代表 0 ， 

Ng exp e pe] 1 
V 2xdna, 2In’o4, IDs 
rb Na Dag AA as 55 5!) RR 3.28€ EL, HRS LT SEES FE AL LA p AEE 

本 节 假 设 雨滴 尺度 谱 不 随时 间 而 变动 。 雨 水 含水 量 (water content, w ) 和 雨 
Ji (precipitation intensity,J) 是 描述 降雨 过 程 的 两 个 重要 参数 , 均 与 雨滴 尺度 谱 有 
关 ( 假 设 雨滴 为 规则 球形 ), 可 由 式 (6.7) 表 示 品 。 


w= R $0. Dini D) dD; 


(6. 6) 


n; CD) = 


(6. 7) 
J =3.6| Xo. D§UCD,)ns(Dy)dDs (mm/h) 
D, 6% 


典型 的 小 雨中 雨 和 大 雨 的 参数 如 表 6. 1 所 示 59 ,其 中 三 种 降雨 类 型 是 按照 
雨 强 来 界定 的 。 


表 6.1 降雨 类 型 
降雨 类 型 ” 雨 强 J/(mm/h) 雨滴 数目 Na/m 雨滴 几何 平均 尺度 Da/mm ”雨滴 几何 标准 偏差 cue 
小 十 1 172 0.72 2.0 
中 十 10 285. 45 1.22 2.0 
XH 100 473.73 2.08 2.0 


依据 公式 (6. 2) ,可 以 得 到 典型 的 小 雨 、 中 雨 和 大 雨 时 清除 系数 与 气 溶胶 尺度 
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的 关系 ,如 图 6. 2 所 示 。 可 见 , 几 种 降雨 条 件 下 ,清除 系数 与 气 溶胶 尺度 的 依存 曲 
线 非常 类 似 于 特定 雨滴 尺度 时 碰撞 效率 与 气 溶胶 尺度 的 依存 曲线 [ 见 图 6. 1(b)]， 
这 表明 碰撞 效率 对 清除 系数 的 影响 非常 明显 。 


107. 


5 


E 
= lo 
x 
Ei 
= 10 
10° 
107. 
0.001 0.010 0.100 1.000 10.000 
气 溶胶 直径 dum 
图 6.2 雨滴 尺度 谱 满 足 对 数 正 态 分 布 时 清除 系数 与 气 溶胶 尺度 的 关系 
“小 十 一 .一 中 两 一 。 一 XH 


6.1.2. ZE Monte Carlo 算法 对 颗粒 湿 沉 降 事件 的 特殊 处 理 


通过 求解 方程 (6. 1) 可 以 定量 获取 降雨 过 程 中 气 溶胶 尺度 分 布 (ASD) 的 细节 
信息 。 如 果 ASD 满足 单 分 散 性 或 特殊 函数 形式 (如 指数 .对 数 正 态 和 伽 玛 函数 等 ) 
的 分 布 , 且 清除 系数 AC, ) 为 颗粒 尺度 中 的 简单 函数 [如 A Cdi) — ad Hbd +], 
则 方程 (6. 1) 存 在 指数 形式 的 理论 分 析 解 ,如 Jung SOREN 15485 T 3678 BI 
扩散 机 制 所 主导 的 、 呈 对 数 正 态 分 布 的 、 亚 微米 尺度 的 气 溶胶 颗粒 湿 沉降 过 程 的 理 
论 分 析 解 。 但 是 ,一 方面 这 些 理论 解 无 法 直接 提供 气 溶胶 几何 平均 尺度 、 气 溶胶 总 
数目 、 气 溶胶 几何 标准 偏差 (分 散 度 ) 等 关键 信息 ; 另 一 方面 ,对 于 某 些 具有 复杂 分 
布 的 多 分 散 性 气 溶胶 群 或 者 A(d，) 较 为 复杂 , 则 方程 (6. 1) 为 一 个 典型 的 部 分 积分 
微分 方程 ,不 仅 很 难 在 数学 上 得 到 理论 解 ,而 且 利用 普通 的 数值 方法 计算 时 或 者 难 
以 求解 ,或 者 存在 较 大 的 离散 误差 。 

Jung 等 器 发展 矩 方法 在 全 气 溶胶 尺度 范围 内 求解 GDE, 计 算 效 率 高 ,可 定量 
得 到 ASD 的 时 间 演 变 过 程 ,但 是 和 矩 方法 存在 如 下 局 限 性 :DASD 和 雨滴 尺度 分 布 
(RSD) 必 须 为 特殊 函数 形式 ,如 对 数 正 态 分 布 和 Gamma 分 布 等 ;@ 必 须 作 一 些 假 
设 或 简化 ,以 使 得 碰撞 效率 的 模型 成 为 气 溶胶 尺度 的 指数 的 函数 ;@) 假 设 在 演变 过 
程 中 ASD 始终 具有 “ 自 保持 ”特点 ;@ 所 建立 的 甜 方程 组 极为 复杂 ,不 易 求解 。 这 
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些 局 限 性 限制 了 其 应 用 范围 。 另 外 ,分 区 法 也 广泛 用 于 气 溶胶 动力 学 ,并 具有 
一 定 的 计算 精度 和 恰当 的 计算 代价 ,但 它 算法 复杂 , 且 由 于 不 能 得 到 颗粒 的 轨道 经 
历 效应 和 历史 效应 而 难以 处 理 复杂 颗粒 演变 过 程 。 

描述 气 溶胶 湿 沉 降 过 程 的 难点 在 于 该 过 程 与 复杂 的 ASD 和 RSD 均 相关 ,而 
对 ASD 和 RSD 进行 数值 积分 和 微分 必 将 耗费 大 量 计算 代价 或 造成 一 定 的 数值 误 
差 。 实 际 上 , 气 溶胶 群 和 雨滴 群 均 为 离散 系统 ,而 MC 方法 具有 天 生 的 离散 特性 ， 
特别 适合 于 离散 系统 以 及 其 所 发 生 的 离散 湿 沉 降 事件 。 本 节 即 利用 MMC 算法 来 
描述 气 溶胶 湿 沉 降 过 程 ,并 利用 其 进行 数值 模拟 ,以 揭示 典型 降雨 类 型 和 雨 强 等 外 
部 因素 对 各 个 特定 尺度 气 溶胶 的 湿 去 除 效果 的 影响 ,并 分 析 雨 滴 尺 度 分 布 对 气 溶 
胶 湿 去 除 效果 的 影响 。 

MMC 算法 首先 引入 加 权 虚 拟 颗 粒 ( 此 处 称 为 “虚拟 气 溶胶 ”) 的 概念 来 代表 数 
量 众多 的 实际 气 溶胶 群 。 对 于 气 溶胶 的 湿 沉 降 事件 ,可 以 理解 为 尺度 d, 的 气 溶胶 
颗粒 与 所 有 尺度 的 雨滴 颗粒 发 生 凝 并 的 总 概率 ,所 以 该 事件 的 核 模型 ( 即 清除 系 
数 ) 的 计算 中 需要 对 RSD 进行 积分 ,这 种 积分 计算 可 能 耗费 大 量 的 计算 代价 或 者 
造成 一 定 的 数值 误差 ,甚至 完全 无 法 求解 。 为 了 避免 这 个 积分 计算 ,类 似 于 虚拟 气 
溶胶 ,这 里 引入 加 权 的 “虚拟 雨滴 ”的 概念 ,生成 虚拟 雨滴 的 步骤 也 完全 类 似 于 虚拟 
气 溶胶 的 生成 步骤 。 虚 拟 雨 滴 i 拥有 一 个 数目 权 值 wa, 其 尺度 为 Ds ,代表 相应 数 
目 . 相 应 尺度 的 实际 雨滴 ,虚拟 雨滴 总 数目 为 Ni 。 此 时 清除 系数 的 计算 如 下 : 


Da max 
A(d,)= | zD | UCD.) —U(d,) | E(d, Din; (Da) dD 
Di min 


Na 
- > [2 | UDa) —UCd,) | EG, Dau | (6.8) 
£t 


随 着 湿 沉 降 事件 的 发 生 , 气 溶胶 尺度 分 布 将 发 生变 化 , 故 最 小 湿 沉 降 时间 亦 将 
随 之 发 生 改 变 ,因此 MMC 算法 中 时 间 步 长 必须 实时 设置 ,而 不 能 设 为 定 值 。 如 果 
每 次 时 间 步 长 的 设置 中 , 对 于 每 颗 虚 拟 气 溶胶 的 清除 系数 的 计算 都 利用 方程 
(6. 8) , 即 每 一 次 都 对 所 有 虚拟 雨滴 进行 遍历 , 则 每 次 时 间 步 长 的 计算 所 耗费 的 计 
算 代价 将 是 ON aX Na) 。 实 际 上 , 气 溶胶 湿 沉 降 的 一 个 特点 是 气 溶胶 的 尺度 范 
围 只 可 能 缩减 ,所 以 只 在 初始 时 刻 利用 方程 (6. 8) 计 算 每 一 个 虚拟 气 溶胶 的 清除 系 
数 ,并 保存 这 些 清除 系数 ,在 以 后 清除 系数 的 计算 中 ,找到 对 应 尺度 的 、 保 存 好 的 清 
除 系数 , 即 可 作为 当前 虚拟 气 溶胶 的 清除 系数 。 这 样 每 次 时 间 步 长 的 计算 所 耗费 
的 计算 代价 仅 为 OCNee) 。 

这 样 ,通过 同时 考虑 雨滴 群 和 气 溶胶 群 两 个 离散 系统 ,分 别 引入 加 权 虚 拟 气 溶 
胶 和 虚拟 雨滴 的 概念 ,来 实现 高 精度 和 高 效率 的 数值 求解 。 
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6.1.3 ”描述 气 溶胶 湿 沉 降 的 多 重 Monte Carlo 算法 的 验证 


对 于 主要 受 布 朗 扩 散 所 主导 的 小 尺度 气 溶胶 ,Jung 等 中 简化 其 碰撞 效率 如 
T: 
2 4 
Ep(d, Da) = 2(Bz)" [S9 Se 9 EC. (6.9) 
RP a 为 液 滴 的 体积 分 数 或 填充 密度 (packing density) ;o 为 水 和 空气 的 黏 性 系数 
HAE 0 = pw / pa s Pe 为 贝克 利 数 (Peclet number) , Pe 一 DiU(Ds)/Dus; 这 里 简单 地 
认为 雨滴 末 速 度 U (Da) = 130Di5 , 且 认为 气 溶 胶 末 速 度 U(do) 一 0;J=1 一 
6al3/5 十 2/15, 开 一 1 一 ga3/5 十 ec 十 o2/5。 本 节 中 ,T 一 296. 15K, pa = 1. 832 45 X 
107*kg/(m * s) i, —9. 591 X 107*kg/(m * s) ,4—6. 73X 10 5m, 
认为 气 溶胶 初始 时 刻 的 尺度 分 布 可 以 由 对 数 正 态 函 数 所 代表 : 
N, f_n’ (do/dm) | 1 
tis (dp st) = VERE. s 21n* ope à 
式 中 ;NN,、dm 和 owe 分 别 为 + 时 刻 气 溶胶 数目 浓度 (m“)、 几 何平 均 尺度 (ym) 和 几 
何 标准 偏差 ;dw = C60, / 70! ,其 中 we 为 气 溶胶 的 几何 平均 体积 (pm )。 也 认为 
雨滴 尺度 分 布 服从 对 数 正 态 分 布 ,如 公式 (6. 6) 所 示 。 
对 于 尺度 范围 在 d,<0. 05pm 和 0. 05<d,<1. Oum 的 气 溶胶 ,Jung 等 中 分 别 
得 到 了 湿 沉降 过 程 中 气 溶胶 尺度 分 布 时 间 演 变 的 理论 分 析 解 ,把 其 作为 检验 考虑 
湿 沉 降 的 MMC 算法 计算 精度 的 标准 。 计 算 条 件 见 表 6. 2, 其 中 湿 沉降 特征 时 间 
尺度 为 rw 二 1/A (dm,o);Casel 和 Case? 中 RSD 的 参数 为 Na =10°m™ , Dy = 
0. Imm;o4, —1. 2, 


(6. 10) 


A62 计算 条 件 
算 例 — Noo/m^? dpeo/pm Lo rua/s Ny Na Ti/s 
Casel 10 0. 001 15 3221. 80 3000 3000 104 
Case2 108 0.1 1.5 1213571.72 3000 3000 107 


图 6. 3 和 图 6. 4 分 别 为 Casel 和 Case? 中 MMC 模拟 结果 与 理论 分 析 解 的 比 
较 , 其 中 图 6. 3(a) 和 图 6. 4(a) 分 别 为 Casel 和 Case2 中 ASD 在 5 个 特定 时 刻 处 
的 曲线 ,图 6. 3C(b) 和 图 6. 4(b) 分 别 为 Casel 和 Case2 中 气 溶胶 总 数目 (N,)、 几 何 
平均 体积 (vw) 和 几何 标准 偏差 (oe) 的 时 间 演 变 过 程 。 如 图 6. 3(b) 和 图 6. 4(b) 所 
示 , 随 着 时 间 推 移 , N, 急剧 降低 ,表明 大 量 气 溶胶 被 降雨 过 程 湿 去 除 ;而 we 随时 间 
急剧 升 高 ,这 是 由 于 尺度 较 小 的 气 溶胶 在 布朗 扩散 机 制 的 主导 下 更 容易 被 雨滴 所 
去 除 的 缘故 ;另外 ,降雨 过 程 中 ce 不 断 减 小 并 趋向 于 1, 这 表明 气 溶胶 尺度 间 的 差 
异 越 来 越 小 而 趋 于 统一 。 对 于 ASD 而 言 ,如 图 6. 3(a) 和 图 6. 4(a) 所 示 , 随 着 降雨 


+ 226 + 离散 系统 动力 学 演变 过 程 的 颗粒 群 平衡 模拟 


过 程 的 延续 ,由 于 N, 不 断 减少 ,ASD 曲线 的 峰值 不 断 降低 ;由 于 vme 增 大 , 峰 的 位 
置 不 断 往 右 (大 尺度 气 溶胶 一 侧 ) 偏 移 ; 由 于 oe 减 小 , 气 溶胶 尺度 分 布 曲线 越 来 越 
FE., MMC 数值 模拟 结果 与 理论 分 析 解 符合 很 好 。 即 使 在 N 非常 小 的 情况 下 
(Casel 中 t=10's 处 N, = 81 080. 9m  ; Case2 中 2 — 10" 处 N, =2565. 9m™°), 
MMC 模拟 结果 与 理论 分 析 解 之 间 的 偏差 也 非常 小 ,只 有 ow 有 少量 误差 。Casel 
和 Case2 所 耗费 的 计算 时 间 分 别 为 25s 和 78s, 其 低 计算 代价 适合 工程 计算 。 


Ulf) Ya 


1 D vmo 


2x10" 1X 10% 3x10? 10 100 — 109 10000 
dm us 
(a) 特定 时 刻 气 溶胶 尺度 分 布 (b) Ny d,, Allg AS BS a CHE it AR 


图 6. 3 Casel 中 MMC 模拟 结果 与 理论 分 析 解 的 比较 
一 初始 ASD， 一 理论 分 析 解 ，" MMC 算法 解 


NOI 
t) vmo 
"2x10" 1x 107 sxo 1 1000 10000 100000 1000000 10000000 
djm t/s 
(a) SERE BERI GERE EA (b) N、de 和 wm 的 时 间 演变 过 程 


图 6.4 Case2 中 MMC 模拟 结果 与 理论 分 析 解 的 比较 
一 初始 ASD; 一 理论 分 析 解 - MMC 算法 解 


6.1.4 降雨 类 型 对 气 溶胶 湿 去 除 效果 的 影响 


利用 考虑 湿 沉 降 的 MMC 算法 求解 GDE 方程 (6. 1) ,可 以 得 到 不 同 气 溶胶 初 
始 尺 度 谱 \ 不 同 雨滴 尺度 谱 ( 不 同 的 降雨 类 型 和 雨 强 ) 时 气 溶胶 尺度 谱 随 时 间 演 变 
的 详细 信息 ,包括 不 同时 刻 的 气 溶胶 尺度 谱 曲 线 、 气 溶胶 几何 平均 尺度 、 气 溶胶 几 
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何 标准 偏差 等 ,从 而 考察 不 同 降雨 类 型 和 雨水 含水 量 或 雨 强 对 特定 尺度 的 气 溶胶 
的 湿 去 除 效果 的 影响 。 

我 们 首先 考察 了 不 同类 型 的 降雨 过 程 对 气 溶胶 的 湿 去 除 效果 。 初 始 时 刻 气 溶 
胶 的 总 数目 No = 105 m7? ,几何 标准 偏差 ove,o 1. 3, 几何 平均 尺度 de 分 别 为 
0. 01pm( 称 为 小 尺度 气 溶胶 ) .0. 5pm( 称 为 中 等 尺度 气 溶胶 ) 和 5pm( 称 为 大 尺度 
气 溶胶 ); 雨滴 尺度 谱 满足 对 数 正 态 分 布 ,小 十 ,中 十 和 大 十 的 雨 强 分 别 为 Imm/h、 
10mm/h 和 100mm/h( 参 见 表 6. 1)。 几 种 典型 的 降雨 类 型 中 ,小 尺度 气 溶胶 .中 等 
尺度 气 溶胶 和 大 尺度 气 溶胶 的 尺度 分 布 曲线 的 动力 学 演变 过 程 分 别 如 图 6. 5 一 图 
6.7 所 示 , 其 中 (a) 为 小 雨 .中 雨 和 大 十 过程 中 儿 个 特定 时 刻 处 的 气 溶胶 尺度 谱 
线 ,(b) 为 小 雨 .中 雨 和 大 雨 过 程 中 气 溶胶 尺度 谱 的 几 个 关键 统计 量 [ 气 溶胶 的 总 
数目 N,、 几 何平 均 体 积 we( 王 xdj/6) 和 几何 标准 偏差 os] 随 时 间 的 演变 曲线 。 


s LL 
2 1100 
51% 
= 102 
NI ——4i 
E 
$ os 
= 3606 
= 12075 
KH 1.2950) 
1.2925 
1.2900 
DATAKO 1Xi0*2xi* 1X107 2xi0* 9738000 40000 0000 80000 100000 120000 
djm ifs 
(a) 气 溶胶 尺度 谱 (b) 气 溶胶 数目 、 平 均 尺度 和 几何 标准 偏差 


小 雨 ; 一 中 雨 ; 一 -大 十 


图 6.5 不 同 降雨 类 型 对 小 尺度 气 溶胶 的 湿 去 除 过 程 


1292 
5X10? 1X10 5X10? 1X10 5X107 1x10* 077 Seat 10000 ur ris E 350000». 
i/s 


d/m 
(a) 气 溶胶 尺度 谱 (b) 气 溶胶 数目 、 平 均 尺度 和 几何 标准 偏差 
一 小 十 一 中 两 ; 一 大 十 


图 6.6 不 同 降雨 类 型 对 中 等 尺度 气 溶胶 的 湿 去 除 过 程 
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$x10* 1X]0* — SXIO* 1X10* SX10* 1x10* 0 1000 2000 300 4000 
d,/m 


h us 
(a) 气 溶胶 尺度 谱 (b) 气 溶胶 数目 、 平 均 尺 度 和 几何 标准 偏差 
一 小 十 ;一 中 十 ;一 大 两 
图 6.7 不 同 降雨 类 型 对 大 尺度 气 溶胶 的 湿 去 除 过 程 


对 于 dy —0. 01m 的 气 溶胶 ,主要 受 布朗 扩散 所 主导 而 被 雨滴 所 捕 集 ,而 且 
越 小 的 气 溶胶 越 易 被 捕 集 ,所 以 ,如 图 6. 5(b) 所 示 , 虽 然 气 溶胶 的 总 数目 N, 不 断 
减少 ,但 气 溶胶 的 几何 平均 体积 we 不断 增 大 , 气 溶胶 尺度 谱 曲 线 不 断 偏 移 向 粒 径 
较 大 的 一 端 。 而 且 , 雨 强 越 大 , Ne 下 降 的 速率 或 we 上 升 的 速率 越 快 。 图 6.5(a) 
中 的 数值 模拟 结果 也 表明 , 短 时 间 的 大 雨 (例如 ,2h) 与 长 时 间 的 中 雨 (如 7.5h) 和 
更 长 时 间 的 小 雨 ( 如 30h) 捕 集 的 气 溶 胶 数目 基本 相同 ,这 与 Garcia Nieto 等 中 的 
模拟 结果 定性 符合 。 小 尺度 气 溶胶 的 尺度 谱 (ASD) 不 断 地 往 右边 (尺度 更 大 的 气 
溶胶 一 侧 ) 移 动 。 对 于 dogo =Spm 的 大 尺度 气 溶胶 ,如 图 6. 7 所 示 , 则 与 小 尺度 气 
溶胶 的 湿 去 除 过 程 正好 相反 ,它们 主要 由 于 惯性 作用 与 雨滴 碰撞 而 被 湿 去 除 , 气 溶 
胶 尺 度 越 大 ,惯性 则 越 大 ,也 越 易于 与 雨滴 碰撞 ,所 以 尺度 较 大 的 气 溶胶 迅速 被 琴 
滴 所 清除 ;表现 在 图 中 为 气 溶胶 总 数目 不 断 减 少 且 气 溶胶 平均 体积 也 不 断 减 小 , 气 
溶胶 尺度 谱 曲线 逐渐 偏 移 到 粒 径 较 小 的 一 端 , 这 表明 尺度 更 大 的 气 溶胶 更 容易 也 
更 高 效 地 被 雨滴 所 捕 集 。 显 然 ,由 图 6. 7 可 知 ,大 雨 依次 比 中 十 和 小 雨 对 大 尺度 气 
溶胶 的 湿 去 除 效果 更 好 一 些 ;对 于 处 于 “Greenfield gap” 区 域 的 中 等 尺度 气 溶胶 
(本 节 中 的 doro —0. Sum 的 气 溶胶 ) ,很 难 被 降雨 过 程 湿 去 除 , 这 是 因为 这 种 尺度 
的 气 溶胶 与 任何 尺度 的 雨滴 颗粒 之 间 的 碰撞 效率 都 较 小 的 缘故 。 图 6. 6 中 的 数值 
模拟 结果 表明 , 气 溶胶 颗粒 的 几何 平均 尺度 基本 保持 常数 ,但 是 颗粒 数目 浓度 不 断 
减 小 。 类 似 于 大 尺度 气 溶胶 和 小 尺度 气 溶胶 的 湿 去 除 ,大 雨 依次 比 中 雨 和 小 雨 更 
能 有 效 地 捕 集中 等 尺度 气 溶胶 。 值 得 注意 的 是 ,不 管 是 哪 种 降雨 类 型 ,任何 尺度 的 
气 溶胶 在 湿 去 除 过 程 中 ,其 几何 标准 偏差 均 越 来 趋 近 于 1, 这 表明 气 溶胶 尺度 谱 曲 
线 越 来 越 趋 近 于 平坦 , 气 溶胶 尺度 越 来 越 趋 近 于 均匀 和 单 分 散 性 。 图 6. 5 一 图 6. 7 
的 结果 与 Garcia Nieto 等 外 的 结果 能 够 达到 定性 符合 。 

同样 的 降雨 类 型 对 不 同 尺度 的 气 溶胶 有 着 不 同 的 湿 去 除 效果 。 为 了 达到 同样 
的 气 溶胶 湿 去 除 效果 ,例如 ,为 了 使 湿 去 除数 目 效率 达到 40% ,小 雨 对 大 尺度 气 溶 
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胶 将 耗 时 约 35min, 对 小 尺度 气 溶胶 将 耗 时 约 33h, 但 是 对 中 等 尺度 气 溶胶 将 耗 时 
约 1094h。 同 样 ,中 十 和 大 雨 也 依次 更 有 效 地 去 除 大 尺度 气 溶胶 .小 尺度 气 溶胶 和 
中 等 尺度 气 溶胶 。 

综 上 所 述 ,对 于 任意 尺度 的 气 溶胶 ,大 雨 依次 比 中 雨 和 小 雨具 有 更 好 的 湿 去 除 
效果 ,这 是 由 于 雨 强 的 增加 间接 增加 了 雨水 含水 量 , 即 单位 体积 内 雨滴 总 体积 ( 进 
而 总 表面 积 ) 增 加 ,使 得 捕 集 气 溶胶 的 机 会 增加 ;三 种 降雨 类 型 对 大 尺度 气 溶胶 的 
湿 去 除 效果 都 要 好 于 对 小 尺度 气 溶胶 的 湿 去 除 效果 ;另外 ,三 种 降雨 类 型 对 于 中 等 
尺度 气 溶胶 的 清除 效果 均 不 理想 , 相 比 较 而 言 ,大 雨 的 清除 效果 稍微 好 一 些 。 这 些 
数值 模拟 的 结论 与 我 们 通常 的 日 常 认识 相符 合 。 以 上 结论 也 可 以 通过 气 溶胶 清除 
系数 来 理解 。 因 为 对 于 不 同 的 降雨 类 型 ,清除 系数 与 气 溶胶 尺度 之 间 存 在 不 同 的 
函数 关系 ,而 某 尺 度 的 气 溶胶 的 清除 系数 表示 该 气 溶胶 被 雨滴 清除 的 速率 ,所 以 通 
过 不 同 降雨 类 型 或 降雨 过 程 时 气 溶胶 尺度 与 清除 系数 之 间 的 函数 关系 有 利于 从 另 
外 一 个 角度 理解 不 同 降雨 类 型 对 不 同 尺度 气 溶胶 的 湿 去 除 效果 。 如 图 6. 2 所 示 ， 
雨 强 的 增加 使 得 任何 尺度 的 气 溶胶 的 清除 系数 均 增加 ,其 中 大 尺度 和 小 尺度 气 溶 
胶 的 清除 系数 增加 尤为 明显 ,只 有 直径 在 2m 左右 的 气 溶胶 的 清除 系数 增加 不 明 
显 , 从 而 导致 雨 强 越 大 ,对 小 尺度 和 大 尺度 气 溶胶 的 湿 去 除 效果 越 好 ,而 对 中 等 尺 
度 气 溶胶 没有 明显 的 湿 去 除 效果 。 另 外 ,对 于 任何 一 种 降雨 类 型 ,大 尺度 气 溶胶 的 
清除 系数 都 要 明显 地 依次 大 于 小 尺度 和 中 等 尺度 气 溶胶 的 清除 系数 ,这 也 是 为 什 
么 降雨 对 大 尺度 气 溶胶 的 湿 去 除 效果 依次 强 于 小 尺度 和 中 等 尺度 气 溶胶 的 原因 。 

值得 注意 的 是 ,对 于 小 尺度 和 中 等 尺度 气 溶胶 来 说 ,其 尺度 谱 的 演变 过 程 基本 
符合 “ 自 保持 ”曲线 , 即 气 溶胶 尺度 谱 曲 线 在 不 同时 刻 仍然 保持 初始 时 刻 的 对 数 正 
态 分 布 形式 [如 图 6. 5(a)、 图 6. 6(a) 所 示 ], 但 是 对 于 大 尺度 气 溶胶 ,其 尺度 谱 并 不 
严格 保持 “ 自 保持 ”状态 ,这 是 由 于 清除 系数 在 该 气 溶胶 尺度 范围 内 急剧 上 升 的 缘 
故 。 而 Jung 等 四 所 采用 的 矩 方法 认为 气 溶胶 尺度 谱 始 终 具 有 “ 自 保持 ”曲线 ,这 必 
将 导致 一 定 的 数值 误差 。 


6.1.5 雨滴 尺度 谱 对 气 溶胶 湿 去 除 效果 的 影响 


在 降雨 量 wi (一 10g/ms*) 一 定 的 情况 ,为 了 考察 对 数 正 态 分 布 的 雨滴 谱 对 气 
溶胶 湿 去 除 效果 的 影响 ,通过 变动 雨滴 几何 平均 尺度 Da (分 别 为 0. 5mm 和 
0. 2mm) 和 雨滴 几何 标准 偏差 (分 别 为 1. 1 和 1. 5) ,利用 MMC 算法 进行 了 数值 
模拟 ASD 的 时 间 演变 过 程 , 此 时 初始 ASD 满足 对 数 正 态 分 布 , No 为 10° m, 
Oro HI 1. 3、dpe.o 分 别 为 0. 01pm,0. 5pm 和 8pm。 对 于 对 数 正 态 分 布 的 雨滴 谱 ,其 
雨滴 总 数目 Na 依据 降雨 量 计算 如 下 : 


Ny = 一 -一 一 (6.11) 
9 
Flu di exp( 50 ) 
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图 6. 8 展示 了 不 同 的 RSD 时 几 个 特定 时 刻 处 的 ASD 曲线 ,而 图 6. 9 为 气 溶 
胶 相 对 数目 [LN (z)/No.o] 随 时 间 的 演变 过 程 。 为 了 方便 表述 , 称 具有 Du = 
0. 5mm H sa, — 1. 5 的 对 数 正 态 雨滴 尺度 分 布 的 降雨 过 程 为 降雨 A, 称 Da 一 
0. 5mm 且 oa 二 1. 1 的 降雨 过 程 为 降雨 B, 称 Da, —0. 2mm H oa —1. 5 的 降雨 过 程 
为 降雨 C, 称 Da, 一 0.2mm F os — 1.1 的 降雨 过 程 为 降雨 D; 另 外 , 称 dreo = 
0.01pm 的 气 溶胶 群 为 小 尺度 气 溶胶 , 称 doo 二 0. 5pm 气 溶胶 群 为 中 等 尺度 气 溶 
胶 , 称 de.o = Spam 气 溶胶 群 为 大 尺度 气 溶胶 。 
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图 6.8 不 同 的 雨滴 尺度 分 布下 气 溶胶 尺度 分 布 的 时 间 演 变 过 程 


首先 考察 re 相同 而 Da 不 同时 气 溶胶 的 湿 去 除 情况 。 当 041.5 时 (对 应 于 
降雨 A 和 降雨 C) ,对 于 小 尺度 气 溶胶 ,比较 图 6. 8(a)-(1) 和 图 6. 8(c)-(1) 中 特定 
时 刻 的 ASD 曲线 ,可 以 发 现 ,降雨 C 时 ;一 70min 时 的 ASD 曲线 类 似 于 降雨 A 时 
1—120min 时 的 ASD 曲线 ,也 就 是 说 ,70min 的 降雨 C 就 可 以 达到 120min 的 降雨 
A 相似 的 小 尺度 气 溶胶 湿 去 除 效果 。 图 6. 9-(1) 中 降雨 C 时 N, (2/0 LEBER A 
时 下 降 得 更 快 ,同样 表明 同一 段 时 间 内 降雨 C 比 降雨 A 清除 了 更 多 的 小 尺度 气 溶 
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(04, ,-0015m| 


MND/ No 


1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 


Q) dy, 0.5 pm 
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0 5000 10000 15000 20000 25000 30000 35000 40000 


(3) d, "Sum 


图 6.9 不 同 降雨 过 程 中 气 溶胶 相对 数目 的 时 间 演 变 过 程 
一 一 降雨 A 一 一 降雨 B， 一 一 降雨 C; 一 降雨 D 


胶 ; 对 于 大 尺度 气 溶胶 ,降雨 A 和 C 均 在 几 分 钟 内 就 清除 了 几乎 所 有 的 气 溶胶 ,图 
6. 8(a)-(3) 和 图 6. 8(c)-(3) 中 相同 时 刻 处 的 ASD 曲线 几乎 相同 ,表明 此 时 降雨 
A 和 C 具有 几乎 相同 的 大 尺度 气 溶胶 湿 去 除 效果 。 但 是 通过 考察 图 6. 9-(3) ,可 
以 发 现 , 相 比较 于 降雨 C, 降 雨 A 时 Ne(2/Neo 下 降 得 稍 快 一 些 ,表明 降雨 A 对 大 
尺度 气 溶胶 的 湿 去 除 效果 稍稍 优 于 降雨 C。 对 于 中 等 尺度 气 溶胶 ,所 有 降雨 过 程 
对 其 的 湿 去 除 效果 均 不 理想 ,需要 非常 长 的 降雨 过 程 (12h) 才 能 达到 很 短 的 降雨 
过 程 (20min) 对 小 尺度 气 溶胶 或 更 短 的 降雨 过 程 ( 少 于 lmin) 对 大 尺度 气 溶胶 的 相 
似 的 湿 去 除 效果 。 

比较 图 6. 8(a)-(2) 和 图 6. 8(b)-(2) 中 同样 时 刻 处 的 ASD 曲线 以 及 图 6. 9- 
(DP N, (2)/Noo 随 时 间 演 变 的 曲线 ,可 发 现 降雨 C 具 有 比 降雨 A 更 好 的 中 等 尺 
度 气 溶胶 湿 去 除 效 果 。 考 察 cs 均 为 1. 1 而 Da 不 同 的 降雨 过 程 (降雨 B 和 降雨 D) 
对 不 同 尺度 气 溶胶 的 湿 去 除 情况 ,发 现 , 相 比 较 于 降雨 D CDa, = 0. 2mm) ,降雨 
B(D —0. 5mm) 稍 稍 有 利于 大 尺度 气 溶胶 的 湿 沉 降 而 明显 不 利于 小 尺度 和 中 等 
尺度 气 溶胶 的 湿 沉 降 。 综 合 以 上 分 析 , 有 如 下 结论 :在 相同 降雨 量 的 情况 下 ,雨滴 
几何 平均 尺度 越 小 , 越 有 利于 小 尺度 和 中 等 尺度 气 溶胶 的 湿 沉 降 , 而 稍稍 不 利于 大 
尺度 气 溶胶 的 湿 沉 降 ; 另 外 ,任何 降 南 过 程 对 大 尺度 气 溶胶 的 清除 效果 都 依次 好 于 
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小 尺度 气 溶胶 和 中 等 尺度 气 溶胶 。 

运用 类 似 的 方法 论 , 可 以 考察 Da 相同 而 cs 不 同时 气 溶胶 的 湿 去 除 情况 ,可 以 
得 到 如 下 结论 :在 相同 的 降雨 量 的 情况 下 ,雨滴 几何 标准 偏差 越 小 , 越 能 有 效 地 湿 
去 除 小 尺度 和 中 等 尺度 气 溶胶 ,但 是 稍稍 不 利于 大 尺度 气 溶胶 的 湿 沉降 。 

以 上 结论 可 以 通过 分 析 气 溶胶 的 清除 系数 来 解释 。 图 6. 10 为 四 种 降雨 过 程 
中 气 溶胶 尺度 与 清除 系数 的 关系 。 对 于 小 尺度 气 溶胶 而 言 ,主要 由 于 布朗 扩散 机 
制 所 主导 而 被 雨滴 清除 。 对 于 同样 总 质量 的 雨滴 群 ,其 Du 越 小 ,cue 越 小 ,如 公式 
(6. 11) 所 示 , Na 将 越 来 越 多 ,雨滴 总 表面 积 也 将 越 来 越 大 。 故 它们 捕 集 小 尺度 气 
溶胶 的 几率 也 越 大 。 中 等 尺度 气 溶胶 主要 受 布朗 扩散 和 拦截 机 制 的 共同 作用 而 被 
雨滴 清除 ,拦截 机 制 所 主导 的 碰撞 效率 ( 称 为 F,) 取 决 于 气 溶胶 尺度 与 雨滴 尺度 的 
比值 (do/Di) ,Due 越 小 ,ou 越 小 ( 即 雨滴 尺度 越 来 越 统一 ), 则 比值 w/Du 越 大 ,使 
得 E, 越 大 ;另外 ,根据 上 面 的 分 析 , Da 和 oa 越 小 ,布朗 扩散 机 制 所 主导 的 碰撞 效 
率 ( 称 为 FE) 也 将 越 大 ;所 以 ,综合 起 来 ,Da 和 oas 越 小 , 越 有 利于 中 等 尺度 气 溶胶 
在 布朗 扩散 和 拦截 机 制 的 共同 控制 下 被 雨滴 清除 。 对 于 大 尺度 气 溶胶 而 言 , 主要 
受 惯性 碰撞 机 制 所 主导 而 被 清除 ,布朗 扩散 和 拦截 机 制 对 其 清除 过 程 的 影响 力 仍 
然 存 在 但 是 相对 较 弱 。 惯 性 碰撞 机 制 所 主导 的 碰撞 效率 (Es) 近 似 外 等 于 (1 一 
0. 9S:™"5), 即 与 气 溶胶 颗粒 的 Stokes- 数 (S1) 旦 正 相 关 关系 。 由 于 雨滴 未 速度 采 
用 三 段 式 公式 计算 ,E 与 Ds 可 能 正 相关 或 负 相 关 。 当 Ds 二 100pm 时 ,St 与 Ds 呈 
正 相关 关系 ,从 而 Es 与 Di 呈正 相关 关系 ,所 以 此 时 较 大 的 De 和 oss 将 导致 较 大 的 
Ey Mi Du 之 1000km 时 ,St 与 Da 呈 负 相关 关系 ,从 而 Ey 与 Di 也 呈 负 相关 关系 ， 


0.001 


清除 系数 A(d)/s 
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图 6. 10 不 同 降雨 过 程 中 气 溶胶 尺度 与 清除 系数 的 关系 
一 一 降雨 A， 一 一 降雨 B， 一 一 降雨 C， 一 一 降雨 D 
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此 时 较 大 的 Da 和 mu 反而 导致 较 小 的 碰撞 效率 。 而 气 溶胶 的 清除 系数 不 仅仅 取决 
于 碰撞 效率 ,还 与 雨滴 尺度 分 布 等 紧密 相关 [参见 公式 (6. 2)], 几 种 因素 共同 作用 
的 结果 是 ,那些 尺度 较 小 的 大 尺度 气 溶胶 (2nm 二 d, 二 10pm) 的 清除 系数 随 着 Du 
和 oas 的 增 大 而 增 大 ,如 图 6. 10 所 示 , 这 表明 较 大 的 De 和 ca 有 利于 这 些 尺度 较 小 
的 大 尺度 气 溶胶 的 湿 去 除 ; 而 图 6. 10 中 那些 尺度 较 大 的 大 尺度 气 溶胶 (do > 
10pm) 的 清除 系数 随 着 Dag A cue 的 增 大 反而 减 小 ,这 表明 , 较 小 的 De 和 ou 反而 有 
利于 它们 的 湿 去 除 。 应 该 注意 到 ,对 于 大 尺度 气 溶胶 ,其 尺度 越 大 ,任何 降雨 过 程 
中 清除 系数 均 越 大 。 也 应 该 注意 到 ,大 尺度 气 溶胶 的 清除 系数 依次 比 小 尺度 气 溶 
胶 和 中 等 尺度 气 溶胶 的 清除 系数 大 ,而 中 等 尺度 气 溶胶 的 清除 系数 最 小 ,它们 很 难 
被 雨滴 捕 集 。 

6.1.6 小 结 


我 们 采用 颗粒 群 平衡 模拟 的 方法 定量 描述 了 自然 环境 中 可 吸 人 颗粒 物 [大 气 
物理 化 学 中 通常 所 说 的 (固态 ) 气 溶胶 ] 的 湿 沉降 过 程 。 降 雨 过 程 对 气 溶胶 的 湿 去 
除 机 制 中 ,布朗 扩散 主导 小 尺度 气 溶胶 的 湿 沉 降 , 惯 性 碰撞 控制 大 尺度 气 溶胶 的 湿 
沉降 ,而 布朗 扩散 、 惯 性 碰撞 和 拦截 机 制 均 对 于 中 等 尺度 气 溶胶 的 影响 处 于 最 低 
谷 ,导致 降雨 过 程 对 于 不 同 尺度 气 溶胶 有 着 显著 差异 的 湿 去 除 效果 。 

为 了 参数 化 降雨 湿 去 除 气 溶胶 的 过 程 ,定量 计算 了 雨滴 和 气 溶胶 的 碰撞 效率 与 
它们 尺度 之 间 的 依存 关系 ,以 及 雨滴 尺度 谱 满足 对 数 正 态 分 布 时 气 溶胶 的 清除 系数 
与 其 尺度 的 依存 关系 。 但 是 ,利用 清除 系数 参数 化 气 溶胶 湿 沉 降 过 程 的 方法 无 法 得 
到 特定 尺度 气 溶胶 的 湿 沉 降 过 程 的 细节 信息 。 为 此 ,本 节 采 用 随机 算法 (多 重 Monte 
Carlo 算法 ) 求 解 考虑 气 溶胶 湿 沉 降 的 通用 动力 学 方程 ,获得 了 气 溶胶 尺度 谱 时 间 演 
变 的 细节 信息 ;随机 算法 的 好 处 在 于 不 需要 进行 任何 公式 方面 的 假设 ,对 实际 的 雨滴 
尺度 分 布 和 气 溶胶 尺度 分 布 也 无 任何 限制 ,只 要 能 够 给 出 关键 的 清除 系数 模型 ,就 能 
够 描述 任何 工 况 中 的 气 溶胶 湿 沉 降 过 程 。 而 Jung 等 四 和 矩 方法 需要 把 碰撞 效率 简化 
成 气 溶胶 尺度 cl, 的 指数 的 函数 ,认为 气 溶胶 尺度 分 布 函数 在 演变 过 程 中 始终 保持 
“ 自 保持 ”的 对 数 正 态 分 布 (实际 过 程 中 由 于 清除 系数 与 气 溶胶 尺度 之 间 强 烈 的 非 线 
性 ,“ 自 保持 ”特性 并 不 严格 成 立 ) ,只 能 用 于 描述 一 些 特定 尺度 范围 特定 湿 沉 降 机 制 
的 气 溶胶 湿 沉降 过 程 ,但 是 并 不 适合 于 实际 工 况 中 的 气 溶胶 湿 沉 降 的 描述 。 

我 们 利用 随机 算法 考察 了 不 同 降雨 类 型 对 不 同 尺度 气 溶胶 的 湿 去 除 效果 ,发 
现 大 雨 对 于 任何 尺度 的 气 溶胶 的 湿 去 除 效果 依次 强 于 中 两 和 小 十 ;三 种 降雨 类 型 
对 大 尺度 气 溶胶 均 具 有 很 好 的 湿 去 除 效 果 , 对 于 小 尺度 气 溶胶 也 有 一 定 的 湿 去 除 
效果 , 却 对 中 等 尺度 气 溶胶 的 湿 去 除 效果 不 明显 ; 雨 强 增加 将 改善 气 溶胶 的 湿 去 除 
效果 。 另 外 ,也 研究 了 不 同 对 数 正 态 分 布 的 雨滴 谱 对 气 溶胶 湿 沉 降 效果 的 影响 , 结 
果 表明 雨滴 几何 平均 尺度 越 小 ,雨滴 几何 标准 偏差 越 小 , 越 有 利于 小 尺度 和 中 等 尺 
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度 气 溶胶 的 湿 去 除 ,而 稍稍 不 利于 大 尺度 气 溶胶 的 湿 去 除 。 同 时 对 Park 等 中 发 
展 的 描述 封闭 空间 中 气 溶胶 干 沉降 的 矩 方法 和 Jung 等 中 发 展 的 描述 气 溶胶 湿 沉 
降 的 矩 方法 进行 了 评论 ,认为 其 只 适合 于 特定 工 况 的 计算 ,而 随机 算法 理论 上 可 以 
用 于 描述 任何 实际 工 况 。 

但 是 ,应 该 清醒 认识 到 ,虽然 颗粒 群 平衡 模拟 的 随机 算法 可 以 作为 大 气 物 理学 
中 气 溶胶 动力 学 演变 过 程 的 数值 模拟 平台 ,但 是 距离 精确 定量 描述 降雨 过 程 对 气 
溶胶 的 湿 沉 降 还 有 相当 一 段 长 的 路 程 。 降 雨 对 气 溶胶 的 湿 去 除 是 一 个 非常 复杂 的 
过 程 ,这 里 采用 的 微 物理 模型 还 没有 考虑 气 溶胶 的 不 规则 形状 雨滴 和 气 溶胶 的 冷 
凝 /蒸发 或 核 化 结晶 0 、 凝 并 5 等 现象 。 另 外 ,不 同化 学 成 分 气 溶胶 的 湿 沉降 过 程 
也 存在 差异 " ,如 吸湿 性 气 溶胶 的 尺度 和 密度 等 物理 属性 与 空气 湿度 .悬浮 高 度 
等 有 关 09 ,当然 ,雨滴 的 尺度 .密度 和 酸碱度 等 也 与 高 度 . 空 气 湿度 和 大 气 化 学 成 
分 等 密切 相关 5 77 ,对 这 些 因素 的 描述 需要 建立 相应 的 微 化 学 模型 1 中。 另外 ， 
我 们 只 考虑 了 布朗 扩散 ,拦截 和 惯性 碰撞 三 种 气 溶胶 湿 沉 降 机 制 ,实际 上 ,静电 捕 
集 也 是 一 种 重要 而 复杂 的 湿 沉 降 机 制 [3"”3。 

即使 如 此 ,通过 对 降雨 过 程 中 气 溶胶 湿 沉 降 过 程 的 清晰 认识 ,也 可 以 得 到 一 些 
有 利于 工业 除 竺 的 启示 。 仿 照 降雨 对 气 溶胶 的 湿 去 除 ,可 以 发 民有 效 的 人 工 喷 淋 
过 程 来 对 火电 厂 产生 的 大 量 飞 灰 颗粒 特别 是 危害 极 大 的 PM 进行 清除 。 例 如 , 工 
业 上 广泛 应 用 的 湿式 喷 淋 除尘 器 对 PM. s 的 除尘 效率 非常 低 ,在 不 增加 用 水 量 的 
前 提 下 ,通过 设计 合理 的 喷嘴 使 得 水 雾 粒 径 较 小 和 较为 均匀 ,即使 得 水 滴 几 何平 均 
尺度 和 几何 标准 偏差 减 小 ,可 以 预计 ,在 仍然 保持 对 较 大 尺度 粉尘 的 高 捕 集 效率 的 
同时 ,将 提高 湿式 除尘 器 对 PM.s 的 除尘 效率 。 

对 湿式 除尘 器 以 及 静电 增强 湿式 除尘 器 (颗粒 荷 电 的 湿式 除尘 器 、 液 滴 荷 电 的 
湿式 除尘 器 以 及 颗粒 和 液 滴 荷 相反 电荷 的 湿式 除尘 器 ) 的 颗粒 群 平 衡 模拟 与 雨滴 
清除 气 溶胶 的 PBM 非常 类 似 ,我 们 的 模拟 结果 表明 , 液 滴 荷 电 、 或 颗粒 荷 电 、 或 液 
滴 和 颗粒 同时 荷 上 相反 电荷 均 将 非常 有 利于 湿式 除尘 器 对 可 吸 人 颗粒 物 的 有 效 捕 
集 , 相 对 而 言 ,如 果 液 滴 或 颗粒 同时 荷 上 相反 电荷 ,将 最 有 利于 细微 颗粒 和 亚 微米 
颗粒 的 清除 ,而 液 滴 荷 电 的 除尘 器 比 颗 粒 荷 电 的 除尘 器 对 可 吸入 颗粒 物 的 清除 效 
打 更 好 。 典 型 的 传统 湿式 重力 喷 淋 除尘 器 对 PM 的 分 级 除尘 效率 仅 为 5% 左 右 ，; 
如 果 液 滴 荷 电 , 有 望 使 得 该 除尘 器 对 PM 的 分 级 除尘 效率 达到 70% 以 上 ;如 果 颗 
粒 荷 电 ,PM 的 分 级 除尘 效率 将 下 降 为 25% ;而 液 滴 和 颗粒 同时 荷 上 相反 电荷 的 静 
电 增 强 湿 式 除尘 器 中 ,PM 的 分 级 除尘 效率 接近 100%。 我 们 也 利用 PBM 考察 了 
外 部 运行 条 件 对 液 滴 荷 电 的 静电 增强 湿式 除尘 器 的 性 能 影响 ,发 现 : 增 大 含 尘 气流 
输 运 速度 或 减 小 液 滴 喷 射 速度 ; 增 大 液 气 比 或 液 滴 荷 质 比 ; 减 小 液 滴 几 何平 均 尺度 和 
几何 标准 偏差 (使 得 喷雾 液 滴 越 细 和 越 均匀 ) ,有 利于 提高 该 种 除尘 器 对 可 吸 人 颗粒 
物 的 除尘 效率 。 这 些 工 作 不 在 此 详细 展开 ,有 兴趣 的 读者 可 以 参阅 文献 [25]~[27]。 
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6.2 ”紧凑 型 混合 颗粒 收集 器 对 燃 煤 锅炉 
飞 灰 颗粒 收集 过 程 的 数值 模拟 


传统 的 静电 除尘 器 (ESP) 和 布袋 除尘 器 在 燃 煤 电 厂 均 得 到 了 广泛 应 用 ,布袋 
除尘 器 对 于 亚 微米 颗粒 的 除尘 效率 还 略 高 于 静电 除尘 器 [~5 ,但 是 单独 的 静电 除 
人 尘 器 或 布袋 除尘 器 仍然 无 法 满足 日 益 严格 的 PM 排放 要 求 。ESP 中 静电 力 与 惯 
性 力 的 相互 竞争 布袋 除尘 器 中 惯性 碰撞 、 拦 截 和 布朗 扩散 等 机 制 的 相互 竞 
争 5 习 使 得 它们 对 于 较 大 尺度 颗粒 (一 般 大 于 10pm) 和 较 小 尺度 颗粒 (一 般 小 于 
0. 01pm) 具 有 较 高 的 除尘 效率 ,但 是 对 于 中 间 尺 度 颗粒 (特别 是 0. 1— Lum 的 细微 
颗粒 ) 具 有 相对 非常 低 的 除尘 效率 。 不 幸 的 是 , 燃 煤 产 生 的 烟尘 颗粒 尺度 谱 在 
0. 08pm 和 lum 处 恰好 存在 两 个 主要 的 峰值 59 ,很 大 数量 份额 的 烟尘 颗粒 均 属于 
普通 除尘 技术 难以 脱 除 的 中 等 尺度 颗粒 范围 。 随 着 新 的 火电 厂 污染 排放 标准 (如 对 
PM, :的 严格 要 求 等 ) 的 颁布 和 实施 ,发 展 新 的 高 效 PM 除尘 技术 已 经 是 迫在眉睫 。 

诸多 燃 煤 电厂 5 对 已 有 静电 除尘 器 进行 改造 已 适合 机 组 负荷 和 环境 排放 要 
求 ,改造 成 本 较 大 ,而 将 静电 除尘 器 与 布袋 除尘 器 串联 或 并 联 起 来 有 望 达到 更 高 的 
可 吸入 颗粒 物 脱 除 效 果 5s 裤 。 本 节 对 ESP 与 布袋 除尘 器 串联 起 来 的 混合 (复合 ) 
除尘 器 [紧凑 型 混合 颗粒 收集 器 (COHPAC)E8%- 拉 ] 进 行 研究 。COHPAC 的 结构 
如 图 6. 11 所 示 。 这 种 串联 除尘 器 不 需要 对 目前 电厂 已 有 的 静电 除尘 器 或 布袋 除 
人 尘 器 进行 较 大 的 改造 ,只 需要 在 已 有 的 静电 除尘 器 之 后 串联 一 个 传统 布袋 除尘 器 、 
或 已 有 的 布袋 除尘 器 之 前 添加 一 个 传统 的 静电 除尘 器 。 静 电 除 尘 器 负责 脱 除 绝 大 
部 分 烟尘 颗粒 ,ESP 出 口 排放 的 烟 气 中 烟尘 颗粒 尺度 主要 为 0. 1 一 1pm, 带 相同 类 
型 的 电荷 ,这 些 荷 电 颗 粒 将 使 得 布袋 纤维 感应 荷 电 , 面 对 荷 电 颗 粒 的 一 端 将 带 上 与 
颗粒 所 带电 荷 相反 的 电荷 , 荷 电 颗粒 与 感应 荷 电 纤维 在 镜像 力 的 作用 下 相互 吸引 ， 
有 利于 增强 布袋 除尘 器 的 除尘 效率 。 荷 电 颗 粒 沉积 在 布袋 纤维 之 后 与 纤维 间 发 生 
电 中 和 而 导致 颗粒 之 间 的 凝 并 现象 ,从 而 在 滤 袋 表面 形成 更 多 空隙 和 更 开放 结构 
的 颗粒 层 , 导 致 布袋 除尘 器 非 稳 态 除尘 过 程 的 压 降 减 小 ,表面 清 灰 效 率 更 高 .能 耗 
更 低 , 过 滤 速 度 增加 ,此 时 的 布袋 除尘 器 实际 上 可 以 称 为 静电 增强 布袋 除尘 器 。 


燃 煤 
锅炉 


图 6. 11 紧凑 型 混合 颗粒 收集 器 (COPHAC) 结 构图 
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COHPAC 的 除尘 过 程 的 数值 模拟 包括 两 部 分 ,首先 是 ESP 捕 集 烟尘 颗粒 的 
过 程 ,然后 是 静电 增强 布袋 除尘 器 对 剩余 的 亚 微米 颗粒 的 除尘 过 程 , 下 面 分 别 对 其 
数学 模型 和 模拟 方法 进行 介绍 。 


6.2.1 静电 除尘 器 的 数学 模型 和 模拟 方法 


单 区 ESP 的 结构 如 图 6. 12 所 示 。 高 压 电 极 和 接地 收 尘 板 之 间 产 生 电 量 放 

放电 电极 aw ” 电 , 高 压 电 极 附近 的 空气 分 子 被 电离 。 当 烟 气 

中 的 飞 灰 颗粒 水 平 通过 两 收 尘 板 时 ,颗粒 与 离 

Ho 子 接触 而 荷 电 , 荷 电 颗 粒 在 电场 力 的 作用 下 运 

烟 气 流动 方向 动 到 收 尘 板 而 被 捕 集 。 收 尘 板 上 收集 的 烟尘 

Fabi " 颗粒 通过 机 械 振 打 (mechanical rapping) gl ji 

HME (sonic agitation) 等 (中 方式 而 被 清除 。 

图 6.12 单 区 静电 除尘 器 示意 图 对 除尘 装置 中 烟尘 颗粒 的 行为 规律 进行 

定量 描述 的 过 程 ,实际 上 就 是 得 到 颗粒 群 的 动力 学 演变 过 程 详 细 信息 的 过 程 , 这 是 

第 4 章 所 发 展 的 颗粒 群 平衡 模拟 随机 模型 的 应 用 范围 ,此 时 主要 考虑 颗粒 群 在 沉 

积 事件 ( 即 静 电 除 尘 器 中 的 静电 捕 集 事件 ) 的 控制 下 颗粒 尺度 分 布 函数 的 动力 学 演 

变 过 程 ,通过 求解 考虑 颗粒 沉积 的 颗粒 群 平衡 方程 (PBE) 可 以 描述 颗粒 尺度 谱 的 

时 间 演 变 过 程 。 此 时 PBE 如 下 : 

dn, (do x) 

= 


— R(dp)n (d, x) (6.12) 


式 中 :z 为 沿 ESP 纵向 (气流 流动 方向 ) 距 入口 处 的 距离 , 见 图 6. 125 n, (dy s £) BY, 
径 为 d 的 烟尘 颗粒 的 尺度 谱 函数 ,表示 距离 +、 尺 度 为 d,(m) 的 烟尘 颗粒 在 单位 
体积 内 的 数目 浓度 (m-:。m-:);R(Cds,z) 为 尺度 为 ds 的 烟尘 颗粒 在 位 置 zx 处 的 
沉积 核 , 即 烟尘 颗粒 被 ESP 捕 集 的 速率 (m !)。 

沉积 核 的 模型 与 ESP 对 烟尘 捕 集 的 过 程 中 极为 复杂 的 两 相 洪 流 场 和 静电 场 
紧密 相关 。 目 前 文献 中 可 见 的 各 种 理论 模型 (从 分 级 除尘 效率 可 以 间接 得 到 沉积 
核 模型 )*~ 久 发 展 的 沉积 核 模型 通常 均 基于 不 同 的 洪流 场 假设 ,往往 或 者 没有 考 
虑 气流 场 和 静电 场 的 不 均匀 性 和 脉动 性 ;或 者 没有 考虑 颗粒 场 和 气流 场 的 相互 影 
响 , 两 相 灌流 场 与 静电 场 的 相互 作用 (* ;或 者 没有 考虑 边界 条 件 ,不 均匀 温度 场 
等 的 影响 ;或 者 没有 考虑 电极 和 集 尘 板 的 各 种 异常 情况 ,如 污染 .二 次 扬尘 . 电 风 
等 Co] 。 为 了 全 面 准确 地 考虑 以 上 因素 对 实际 电厂 ESP 除尘 性 能 的 影响 ,必须 发 
展 更 为 复杂 和 精确 的 沉积 核 模型 ,这 在 当前 阶段 仍然 是 一 项 艰巨 的 研究 课题 。 通 
常 ,人 们 采用 修正 的 Deutsch 模型 来 描述 实际 电厂 ESP 的 除尘 过 程 29 ， 


R(d,) = Że 


U.W (6.13) 
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式 中 :& 为 根据 现场 实验 结果 得 到 的 一 个 经 验 系数 ,对 于 实际 电厂 的 静电 除尘 器 ， 
一 般 修正 系数 k=0.5. 修正 的 Deutsch 模型 虽然 形式 简单 ,但 是 通过 简单 的 修正 
系数 上 往往 能 够 较为 准确 的 考虑 湛 流 场 和 静电 场 的 不 均匀 、 各 种 异常 情况 等 。 
公式 (6. 13) 中 ,U, 为 烟 气 水 平 输 运 平均 速度 (m/s) ,x 二 Ut,t 为 从 进入 ESP 
和 人口 开始 的 时 间 ;W 为 集 尘 板 与 放电 电极 之 间 的 横向 距离 ;w 为 颗粒 驱 进 速度 ; Do 
为 颗粒 横向 扩散 系数 ,其 模型 如 下 [5 ， 
EG 


a 
inis (6.14) 


| Ay d, 
C= 142.4035 4 0. 84 Fexp(—0. LI ) 
式 中 :9 为 颗粒 荷 电 量 ;C. 为 Cunningham 滑 移 修正 系数 ;E. 为 集 尘 区 电场 强度 ;wm 
为 烟 气动 力 黏 度 ; 为 烟 气 气体 分 子平 均 自 由 程 。 
颗粒 通过 两 种 不 同 的 荷 电机 理 在 电 党 电场 中 被 荷 电 。 电 场 荷 电 或 碰撞 荷 电 是 
离子 在 静电 力作 用 下 定向 运动 而 与 颗粒 碰撞 的 结果 ,而 扩散 荷 电 是 离子 布朗 随机 
扩散 而 与 颗粒 碰撞 的 结果 。 颗 粒 通过 电场 荷 电机 理 所 荷 电量 为 5 
ES t/ 

UO) = 4. TF 

3e. 

e. +2 


q.. = ne Ed; 


(6. 15) 
Ae E 


式 中 :9., 为 饱和 荷 电 量 (C) ;1 为 荷 电 时 间 ;r 为 电场 荷 电 时 间 常 数 ;eo 为 真空 介 电 
常数 (8. 85 X 107 F/m) se, 为 颗粒 的 电介质 常数 ;J 为 电流 密度 (A/m?)。 

通常 认为 颗粒 通过 电场 荷 电 而 达到 饱和 荷 电量 的 时 间 很 短 ,甚至 可 以 忽略 该 
非 稳 态 电场 荷 电 过 程 , 而 认为 进入 ESP 的 颗粒 马上 就 通过 电场 荷 电 方式 达到 了 饱 
和 荷 电 量 g., 。 而 颗粒 通过 扩散 荷 电 方式 的 荷 电量 为 3 


LAO] =q (1+5) 


2 ks T 
ge = Pedes T (6. 16) 
e 
Doo EST 
d üne 


SHB 7 为 荷 电 常数 (C) ;r* 为 扩散 荷 电 时 间 常 数 ;e 为 电子 电量 ,e 一 1.6X10 9C; 
元 为 气体 离子 的 平均 热 运动 速度 (m/s) ;ni 为 气体 离子 数 密度 (m 7, 
在 扩散 荷 电 机 理 下 ,颗粒 荷 电 量 随时 间 按 对 数 增长 ,通常 认为 2 = 5007" 或 
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dso 776. 20" 时 ,颗粒 已 经 通过 扩散 荷 电 方式 达到 了 饱和 电量 。 

三 种 典型 粒 径 的 烟尘 颗粒 (直径 分 别 为 0. 02pm、0. 2pm、2. 0pm) 荷 电量 [依据 
式 (6.15) 和 式 (6. 16)] 随 时 间 的 变化 如 图 6. 13 所 示 。 可 知 ,烟尘 颗粒 (2. Oum) R 
度 越 大 , 荷 电量 越 多 ,达到 饱和 荷 电量 的 时 间 越 短 ; 大 尺度 颗粒 (如 2. Open 颗粒 ) 主 
要 通过 电场 荷 电 方式 荷 电 , 而 小 尺度 颗粒 (如 0.02pm 颗粒 ) 主要 通过 扩散 荷 电 方 
式 荷 电 , 而 电场 荷 电 和 扩散 荷 电 两 种 机 制 均 对 中 等 尺度 颗粒 (如 0. 2pm 颗粒 ) 的 荷 
电 产 生 重 要 影响 ;无 论 哪 种 尺度 的 颗粒 ,达到 饱和 荷 电量 的 时 间 均 远 远 小 于 颗粒 在 
ESP 中 的 停留 时 间 。 所 以 ,对 于 实际 电厂 ESP 除尘 过 程 的 数值 模拟 ,认为 颗粒 在 
较 短 的 时 间 内 通过 电场 荷 电 和 扩散 荷 电 方式 达到 了 饱和 荷 电量 , 即 认为 颗粒 荷 电 
HE) =4, 0) Tq, = 9. +4509 © 


x 
Ei 


4(4,1)/ Ca. (d,)/ Cg d.) C 
X E 
3 8 


ý 
Pd 


1x10” MEME c iimm 


1x105 1x10* 0.001 0.01 0.1 
t/s 


图 6. 13 不 同 粒 径 烟 尘 颗粒 荷 电量 


q(d.D: + go (d): 9 gyldpst) 
事件 驱动 常 体积 法 描述 沉积 过 程 ( 即 间接 求解 PBE) 的 过 程 如 下 : 
D 计算 时 间 步 长 At。 首 先 计算 所 有 颗粒 在 计算 区 域内 发 生 沉 积 事件 的 速 
率 , 即 
V, Paso -中 R(d,)n,(d,)dd, -XR (6.17) 


式 中 :V。 为 计算 区 域 体积 ; Pos 为 音 位 体积 .单位 时 间 内 发 生 沉积 事件 的 总 概率 ; 
Ni 为 虚拟 颗粒 总 数目 ;R: 为 虚拟 颗粒 ; 的 沉积 核 。 
2 次 沉积 事件 之 间 的 时 间 间 隔 如 下 计算 : 


1 
A VP is 
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(2) 通过 满足 均匀 分 布 的 随机 数 r CO n DEBER "EUUBUR EIU EUR 
如 果 


ia i 
DRaa <r < S)R»At (6.18) 
E = 


则 认为 虚拟 颗粒 i 被 ESP 所 捕 集 。 

(3) 处 理 沉积 事件 的 后 果 。 如 果 虚 拟 颗粒 i 判定 发 生 沉积 事件 , 则 该 颗粒 被 
抛弃 而 不 再 继续 跟踪 。 当 虚拟 颗粒 数目 减少 到 初始 数目 的 一 半 时 ,把 现存 的 所 有 
虚拟 颗粒 拷贝 一 份 并 添加 到 虚拟 颗粒 数列 中 ,同时 把 新 的 虚拟 颗粒 数列 中 所 有 上 
拟 颗 粒 的 数目 权 值 均 各 自 减 半 , 此 时 计算 区 域内 虚拟 颗粒 总 数目 将 恢复 到 初始 值 ， 
计算 区 域 体积 也 将 保持 不 变 。 在 下 一 个 时 间 步 长 内 ,继续 描述 这 些 新 虚拟 颗粒 的 
沉积 过 程 。 

EDCV 能 够 得 到 虚拟 颗粒 群 沿 ESP 纵向 距离 z 的 详细 信息 。 通 过 统计 这 些 虚 
拟 颗粒 群 ,就 可 以 得 到 烟尘 颗粒 群 尺度 谱 动 力学 演变 过 程 的 详细 信息 ,包括 一 些 " 宏 
观 参数 "[ 包 括 颗粒 数目 浓度 N,(z) 、 儿 何平 均 体 积 we(z) 和 几何 平均 直径 d(x)、 
几何 标准 偏差 wwz)、 整 体质 量 除尘 效率 (7) 和 整体 数目 除尘 效率 (zx) 等 ]J 和 
“微观 参数 "[ 包 括 分 级 数目 除尘 效率 q, Gd, ,分 级 质量 除尘 效率 yy, Cdp 2) f 
下 累积 分 布 率 Y(dvvz)( 定 义工 处 ,为 尺度 小 于 dp 的 所 有 颗粒 的 质量 之 和 占 所 有 
颗粒 总 质量 的 比例 ) 和 任意 z 处 颗粒 尺度 分 布 函数 ww (ds,z)] 等 。 在 随机 算法 中 ， 
这 些 参数 依据 如 下 公式 统计 得 到 : 


Lm i 
N= [^ n(dy z)dd, = >) wy: (6.19) 
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Not 
(nj (dp+x)dd, Dw 
Wn(7) 二 1 一 站 -1—XH (6. 23) 
f. n, (d, 0) dd, Stuy (0) 
zi 
di 
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Indy 2) My (dp sx CD 
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=R (6. 24) 
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DS dw Ody > dp) 
a (6. 25) 


Y, 
上 述 式 中 :zw(0) 表 示 进 口 处 尺度 为 dp h BB AUR A A BU Od: dp) JI Dirac 
delta 函数 ,只 有 当 d, =d} 8 (d, +d.) — 1, BM Ody; ,di) 一 0;0(X) 也 为 一 条 件 选 
择 函 数 : 当 条 件 X 满足 时 ,6(X) 一 1, 否 则 6(X) 一 0。 


6.2.2. 静电 增强 布袋 除尘 器 的 数学 模型 和 模拟 方法 


传统 布袋 除尘 器 主要 在 如 下 机 理 的 控制 下 捕 集 烟尘 颗粒 :@D 布 朗 扩 散 ;@ 拦 
截 ;@) 惯 性 碰撞 ;,@ 重 力 沉积 等 ,与 液 滴 捕 集 颗 粒 的 机 理 类 似 。 小 尺度 颗粒 在 气体 
分 子 的 无 序 撞击 下 偏离 流体 轨道 而 与 布袋 纤维 发 生 碰 撞 而 被 捕 集 , 大 尺度 颗粒 由 
于 自身 惯性 作用 、 颗 粒 轨 道 与 流体 轨道 产生 滑 移 、 颗 粒 甩 离 流体 轨道 而 与 纤维 碰 
撞 , 任 何 尺度 的 颗粒 均 可 能 因为 纤维 的 直接 拦截 作用 而 被 捕 集 ,而 过 滤 速 度 较 低 时 
大 尺度 颗粒 由 于 重力 作用 也 可 能 沉积 在 纤维 上 。 当 颗粒 荷 电 或 布袋 纤维 荷 电 、 或 
布袋 纤维 和 颗粒 同时 荷 相反 电荷 时 ,在 镜像 力 或 库仑 力 的 作用 下 布袋 除尘 器 的 除 
人 尘 效率 将 明显 提高 ,这 归结 为 静电 吸引 机 理 的 影响 。 

清洁 布袋 除尘 器 运行 的 初始 阶段 .或 含 尘 浓度 较 低 时 ,布袋 除尘 器 的 除尘 过 程 
可 视 为 稳 态 过 程 。 此 时 布袋 除尘 器 对 尺度 为 d, 的 颗粒 的 除尘 效率 为 
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dah 7 
AP ed (6. 26) 
SUH io, 为 单 纤维 除尘 效 率 ;at 为 纤维 填充 密度 ;di 为 纤维 直径 ;h 为 布袋 厚度 。 

考虑 布朗 扩散 、 拦 截 ,惯性 碰撞 、 重 力 沉积 和 静电 吸引 机 制 的 单 纤维 除尘 效率 
的 数学 模型 为 

m= M1 = = han) 1 me) l = Ange 1 — Mar) A= tae 
Ae Y Opa + te + Penge + grav F Tao) (6. 27) 

RUP imu hue or ss 和 加- 分 别 表示 布朗 扩散 、 拦 截 ,惯性 碰撞 ,重力 沉积 和 静电 吸 
引 机 制 独立 作用 时 的 单 纤维 除尘 效率 ;7 为 黏 结 效率 , 即 考虑 颗粒 反弹 等 现象 对 于 除 
人 尘 效率 的 影响 而 导致 颗粒 与 纤维 碰撞 但 无 法 被 捕 集 的 现象 。 它 们 的 数学 模型 如 下 ， 

布朗 扩散 和 拦截 机 制 吧 5 ， 
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BAVA ， 
dig 4p gC 
= TBs, = Pes (6. 30 
hT U^ T gui : 
iir es guy ， 
| 3a(1 — ay) 
1. = 
2005; (6. 31) 
=% 
K= 
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-f Stk — 0.01 (6:33; 
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布袋 除尘 器 的 除尘 过 程 非常 复杂 ,主要 原因 在 于 其 除尘 过 程 为 非 稳 态 过 程 ,分 
级 除尘 效率 和 压 降 均 随时 间 而 改变 。 随 着 布袋 纤维 上 所 沉积 的 颗粒 越 来 越 多 , 沉 
积 的 粉尘 颗粒 也 在 一 定 程度 上 起 到 过 滤器 的 功效 ,对 除尘 过 程 产生 一 定 程度 的 影 
响 。Thomas 等 5 5 发 展 了 一 种 复杂 模型 来 考虑 非 稳 态 除尘 过 程 。 对 于 沉积 有 颗 
粒 的 纤维 ,所 形成 的 颗粒 唱 艇 (dendrite) 被 认为 是 新 形成 的 “纤维 ,这 些 颗 粒 晶 簇 
与 已 有 的 纤维 一 起 共同 作用 以 捕 集 颗粒 物 。 该 模型 认为 布袋 除尘 器 的 布袋 是 由 若 
干 层 纤维 排列 而 组 成 ,它们 针对 每 一 个 时 间 步 长 和 每 一 层 纤维 计算 烟尘 颗粒 被 捕 
集 的 非 稳 态 过 程 。 并 且 该 模型 假设 颗粒 唱 篮 纤维 和 原始 纤维 独立 地 捕 集 烟尘 颗 
粒 ,而 忽略 两 者 之 间 的 相互 作用 。 赵 钟鸣 等 [% .5 发展 了 一 种 简便 模型 来 考虑 荷 尘 
量 对 非 稳 态 布袋 除尘 器 除尘 性 能 的 影响 ,该 模型 把 纤维 和 包 于 在 其 中 的 颗粒 看 作 
一 个 整体 (当量 纤维 ) ,此 时 随 着 除尘 过 程 的 进行 ,纤维 层 中 的 荷 尘 量 不 断 增 加 , 当 
量 纤维 的 直径 df 和 纤维 层 的 当量 填充 密度 af 也 逐渐 增 大 ,把 df 和 af 分 别 取 代 稳 态 
除尘 效率 公式 (6. 26) 中 的 dt 和 at, 即 得 到 非 稳 态 除 尘 效 率 , 非 稳 态 除尘 过 程 的 压 
降 模 型 也 类 似 处 理 。 本 节 采 用 赵 钟 鸣 等 ”中 的 荷 尘 纤维 除尘 效率 模型 。 纤 维 当 
量 直径 dt 和 当量 填充 密度 oc 的 数学 模型 如 下 : 

{a= Kia; 
di— Kid, (6.33) 

Wa 
a«p,h 
式 中 :Ka 为 荷 侍 系数 ;W。 为 单位 面积 布袋 荷 尘 量 (kg/m?) sh 为 布袋 厚度 。 

值得 注意 的 是 ,该 模型 认为 整个 纤维 层 中 各 纤维 的 尘 粒 沉积 量 均匀 分 布 ,而 实 
际 上 有 实验 表明 表面 纤维 层 的 沉积 量 较 深层 纤维 层 的 沉积 量 更 大 [59 ,所 以 该 模型 
本 身 即 存在 一 定 程度 的 误差 。 


Ky=1+ 
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时 间 t 处 ,单位 面积 布袋 纤维 收集 的 灰尘 颗粒 的 总 质量 为 


Wa — M rp N d Uat (kg/m) (6. 34) 


式 中 :me 为 颗粒 类 的 数目 ; N; 为 静电 除尘 器 之 后 、 布 袋 除尘 器 之 前 尺度 为 dw 的 烟 
尘 颗粒 的 数目 浓度 (m“) ;U6 为 布袋 迎风 面积 ;水 .;,, 为 : 时刻. 荷 尘 纤维 对 尺度 为 
dw 的 颗粒 的 除尘 效率 : 


j dou. 
an tse zd sez] (6. 35) 
Wai = Vist Glas Tea T Tent T Tei Tac 
RIP ifie Maitie Tei Theta Tae Y 23 28029 t. 时刻 荷 尘 单 纤维 的 各 种 
效率 。 把 df 和 xf 分 别 取代 公式 (6. 28) — (6. 31) 中 的 dt 和 ur, 即 可 得 到 这 些 效率 。 
另外 ,t 时刻, 布袋 除尘 器 的 总 质量 除尘 效率 为 


1 , 
D greci Nds 
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静电 增强 布袋 除尘 器 的 除尘 过 程 为 非 稳 态 。 数 值 模拟 的 初始 时 刻 ,依照 清洁 
布袋 的 除尘 效率 公式 计算 得 到 第 一 个 时 间 步 长 之 内 单位 面积 纤维 荷 尘 量 [依据 公 
RG. 34)] 和 压 降 [依据 公式 (6. 37)], 并 更 新 纤维 当量 直径 dt 和 当量 填充 密度 af， 
在 每 个 时 间 步 长 内 ,认为 静电 增强 布袋 除尘 器 处 于 稳 态 除尘 过 程 ;然后 在 第 二 个 时 
间 步 长 之 内 按照 荷 尘 布袋 的 除尘 效率 公式 (6. 35) 进 行 计算 ;依次 循环 前 进 ,直到 清 
灰 或 更 换 新 的 布袋 。 本 节 假 设 时 间 步 长 均 为 1s。 


6.2.3 ”紧凑 型 混合 颗粒 收集 器 除尘 过 程 的 数值 模拟 


本 模拟 计算 针对 一 典型 的 300MW 机 组 (华北 电网 A 厂 3 号 炉 ,锅炉 额定 蒸发 
dit 1110t/b)55 而 进行 , 原 ESP 难以 满足 新 排放 标准 的 要 求 ,该 电厂 曾 对 其 进行 了 
增 容 改造 ,改造 前 后 静电 除尘 器 的 主要 设计 参数 参照 表 6. 3。 改 造 后 的 静电 除尘 
器 达到 了 很 好 的 除尘 效果 ,但 是 显然 这 种 改造 方案 代价 巨大 。 实 际 上 ,可 以 在 原 
ESP 之 后 串联 一 个 布袋 除尘 器 ,组 成 静电 布袋 混合 除尘 装置 ,也 有 望 以 较 低 的 投 
资 改造 成 本 达到 烟尘 排放 标准 。 在 本 节 中 ,我 们 考察 COPHAC 和 改造 后 的 ESP 
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的 除尘 效果 。 
表 6.3 静电 除尘 器 结构 参数 


参 数 锅炉 烟 气量 ESP 数目 ESP 通 流 电场 风速 电场 内 烟 气 同 级 间距 ” 单 电场 。 总 电场 
[m/b ARP R/M /G/s 停留 时 间 /s /mm 长 度 /m  KH/m 


原 ESP 1138 345 2 192.5 1.2 9. 33 400 3.75 11.25 
改造 ESP 1714680 2 220 1.08 20.22 450 3.64 21.84 
极 板 高 度 “ 收 竺 面积 比 收 尘 面积 直流 输出 。 单 台 电 REME 
参数 jm m [Grm FRE 电压 /kV 场 数 /p WR 
原 ESP 13 10 822.5 46. 88 0. 865. 95 $ 6000 <3% 
改造 ESP 14. 84 23 984 100. 7 1.47 95 3 80 9 5730 <2. 5% 


通过 拟 合 ,我 们 采用 如 下 三 峰 对 数 正 态 分 布 来 代表 火电 厂 进 入 静电 除尘 器 之 
前 的 烟尘 尺度 谱 ; 


E Ny [- at de 1 
n, (dp) M Fino, exp Zinta, Jd; (6. 38) 


式 中 :No dissi spe. EE T AR AE HE AS [EXC 8] EC ET IRE. JL f SP FR ERU Lp of 
偏差 ,具体 数值 如 表 6. 4 所 示 。 
表 6.4 燃 煤 锅炉 进入 除尘 器 前 的 烟尘 尺度 谱 特 征 参 数 
PR N/m? dwi/um swa Noa/m-3 das/pm ow Noa/mra dea/pm opws 
值 5X10" 0.08 1.5 1X10" 2.0 2.0 1X 109 10.0 1.5 


本 节 的 数值 模拟 中 烟尘 尺度 范围 为 0. 08 ms d, 20um , JHC AY AIL 3B 
浓度 No 达到 了 2.5010" m ,初始 几何 平均 尺度 约 为 0. 11pm, 初 始 的 颗粒 质 
量 分 数 分 布 与 试验 值 "”' 扫 较为 接近 。 为 了 进行 颗粒 尺度 谱 的 初始 化 和 统计 指定 
时 刻 的 颗粒 尺度 谱 的 信息 ,对 颗粒 尺度 谱 按 照 对 数 分 类 的 方法 划分 为 100 个 区 间 ; 
为 了 减少 多 分 散 性 颗粒 尺度 谱 的 统计 误差 ,通过 调整 虚拟 颗粒 数目 权 值 使 得 每 个 
颗粒 区 间 内 初始 虚拟 颗粒 数目 不 少 于 100 个 。 本 节 中 初始 虚拟 颗粒 数目 Neo 为 
27 908。 

布袋 除尘 器 之 前 的 烟 竺 尺度 分 布 . 烟 尘 的 荷 电 分 布 等 均 依据 静电 除尘 器 末端 
出 口 的 数据 。 假 设 布袋 采用 高 效率 细微 颗粒 过 滤 纤 维 [high-efficiency particulate 
air (HEPA)filters], 参 照 文献 [33] 的 实验 数据 ,布袋 纤维 (型 号 为 D306) 的 厚度 
h=370pm+ 30pm, £f HE FEE a, =9.4X 10° +8 X 1075 , £F HESE 38 SHAE 
dt 一 1 3pm 土 0. lum, RABE Us 为 0. 03 一 0. 5m/s。 在 本 节 的 数值 模拟 中 ,认为 
布袋 除尘 器 方面 的 数据 如 下 :hh 二 370pm,at 二 9. 4X 1077 , d; — 1. 34m, U; =0. 1, 4 
袋 除尘 器 采用 脉冲 喷 吹 清 灰 方式 。 
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图 6. 14 为 几 种 除尘 器 出 口 的 分 级 除尘 效率 曲线 。 可 知 , 改 造 之 前 的 原 ESP 
对 于 0. 1 一 1pm 的 超 细微 颗粒 物 的 分 级 除尘 效率 在 70 外 一 80%% 左 右 ,总 质量 除尘 
效率 为 98. 62% ,总 数目 除尘 效率 仅 为 84. 27% ,还 有 大 量 亚 微米 颗粒 尚未 被 脱 除 ， 
除尘 器 出 口 烟 尘 数目 浓度 和 质量 浓度 分 别 为 3. 9337 X 10° m~ 和 133. 2895mg/m ; 
改造 后 的 ESP 对 于 0. 1— lum 的 烟尘 颗粒 能 够 达到 80%% 一 95%% 左 右 的 分 级 除尘 
效率 ,其 总 质量 除尘 效率 高 达 99. 35% ,总 数目 除尘 效率 也 达到 了 92. 89% ,从 ESP 
逃逸 到 大 气 环境 中 的 亚 微 米 颗粒 物 相对 来 说 大 幅度 降低 ,出 口 烟 尘 数目 浓度 和 质 
量 浓度 分 别 为 1. 7794 X 10? mF 62. 9152mg/m?。 而 对 于 COPHAC, 也 能 够 达 
到 非常 好 的 除尘 效果 。 在 新 鲜 布袋 除尘 器 除尘 的 初始 阶段 ,其 压 降 较 低 , 约 为 
900Pa, 此 时 布袋 除尘 器 对 于 亚 微 米 颗粒 物 具 有 较 高 的 除尘 效率 ,而 随 着 布袋 荷 尘 
量 的 增加 , 压 降 和 穿 透 率 都 有 一 定 程度 的 降低 ,但 是 仍然 对 亚 微米 颗粒 物 保持 很 好 
的 除尘 效果 。 一 般 认为 压 降 达 到 1500Pa 时 需要 对 布袋 除尘 器 进行 清 灰 , 清 灰 之 
前 ( 压 降 AP = 1500Pa) 和 清 灰 之 后 (AP= 900Pa) 的 COPHAC 的 除尘 效果 见 图 
6. 14。 混 合 除尘 器 对 于 0. 1 一 1pm 的 烟尘 颗粒 的 分 级 除尘 效率 达到 了 8096 ~ 
100% 左 右 ,特别 的 是 ,对 于 0. 1 一 0. 3pm 的 烟尘 颗粒 ,混合 除尘 器 的 分 级 除尘 效率 
要 高 于 改造 之 后 的 ESP, 但 是 0. 3~ lum 颗粒 分 级 除尘 效率 要 稍微 低 于 改造 之 后 
的 ESP。 清 灰 之 后 的 COPHAC 总 质量 除尘 效率 和 总 数目 除尘 效率 分 别 为 
99. 72/481 99. 48% ,布线 除尘 器 出 口 烟尘 数目 浓度 和 质量 浓度 分 别 为 1. 4974X 
10*m““ 和 27.4743mg/m? 。 而 清 灰 之 前 的 混合 除尘 器 总 质量 和 数目 除尘 效率 分 


分 级 除尘 效率 /% 


1x107 1x10* 1x105 
d/m 
图 6. 14 几 种 除尘 器 出 口 的 分 级 除尘 效率 
一 一 原 ESP 出 口 ; 一 .~ 改造 ESP 出 口 ; -e- COHPAC IB EI CAP—900P3) ; 


-一 COHPAC 出 口 (AP 一 1500Pa) 
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别 为 99. 80% 和 99. 80%, 而 出 口 进入 大 气 环境 的 烟尘 数目 浓度 和 质量 浓度 分 别 为 
7. 2896 X 10! m^? fil 42. 5262mg/m: 。 也 就 是 说 ,COPHAC 的 除尘 效果 甚至 高 于 
改造 后 的 ESP。 

图 6. 15(a) 和 图 6. 15(b) 分 别 为 几 种 除尘 器 的 颗粒 质量 分 数 分 布 和 颗粒 尺度 
分 布 曲线 。 对 于 尺度 小 于 0. 3pm 的 亚 微米 颗粒 ,混合 除尘 器 出 口 的 质量 分 数 分 布 
线 和 颗粒 尺度 分 布 曲线 均 明 显 低 于 原 ESP 和 改造 ESP 出 口 的 相应 曲线 ,这 表 
明 这 些 尺度 的 亚 微米 颗粒 在 混合 除尘 器 中 被 更 高 效 地 脱 除 , 而 对 于 尺度 大 于 
0. 3pm 的 烟尘 颗粒 ,改造 ESP 出 口 的 质量 分 数 分 布 曲线 和 颗粒 尺度 分 布 曲线 均 明 
显 低 于 混合 除尘 器 和 原 ESP 出 口 的 相应 曲线 ,这 表明 改造 ESP 对 这 些 尺度 较 大 
的 颗粒 去 除 效果 更 高 一 些 。 造 成 这 种 现象 的 原因 在 于 静电 增强 布袋 除尘 器 对 于 尺 
度 较 大 的 颗粒 存在 明显 的 二 次 飞扬 ( 即 尺度 较 大 的 烟尘 颗粒 被 没有 与 其 接触 的 纤 
维 所 捕 集 , 凝 并 效率 较 低 ) ,布袋 除尘 器 对 于 这 些 颗粒 的 除尘 效率 相对 较 低 。 图 
6. 16(a) 为 清 灰 之 后 单 纤维 除尘 效率 随 颗粒 尺度 的 变化 的 曲线 , 黏 结 效率 y 随 颗 粒 
尺度 增加 而 几乎 呈 对 数 衰减 ,这 直接 导致 单 纤 维 除尘 效率 叉 随 颗粒 尺度 增加 而 不 
断 降低 。 清 灰 之 前 单 纤维 除尘 效率 如 图 6. 16(b) 所 示 , 与 清 灰 之 后 单 纤维 除尘 效 
率 基本 类 似 ,布朗 扩散 ,拦截 惯性 碰撞 和 重力 作用 等 机 理 所 控 制 的 单 纤维 除尘 效 
率 并 无 明显 变化 , 清 灰 之 前 静电 吸引 机 制 所 控制 的 某 尺度 颗粒 的 单 纤 维 除尘 效率 
其 至 要 低 于 清 灰 之 后 对 应 颗粒 尺度 的 ,但 是 清 灰 之 前 某 尺度 颗粒 的 黏 结 效 
率 y 要 明显 高 于 清 灰 之 后 对 应 颗粒 尺度 的 7, 这 直接 导致 清 灰 之 后 布袋 纤维 对 于 
各 种 尺度 的 颗粒 的 除尘 效率 要 低 于 清 灰 之 前 的 除尘 效率 。 但 是 ,无 论 是 清 灰 之 前 
还 是 清 灰 之 后 ,布袋 除尘 器 对 于 尺度 较 大 颗粒 的 单 纤维 除尘 效率 都 非常 低 ,这 直接 
导致 布袋 除尘 器 对 于 这 些 颗 粒 较 差 的 除尘 效果 。 


dM/dlogie )/ (mg/m) 


1x07 1x10% 1x10* 1x107 1x104 1x104 


afm dm 
(a) 颗粒 质量 分 数 分 布 (b) 颗粒 尺度 分 布 


图 6.15 几 种 除尘 器 中 颗粒 尺度 谱 的 演变 
一 除尘 器 进口 ， 一 - 原 ESP 出 口 ; 一 -改造 ESP 出口; 
一 -COPHAC HO (AP=900Pa); -*- COPHAC 出 口 (AP 一 1500Pa) 
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AP=1500Pa 


als 


单 荷 生 纤维 总 除尘 效率 7 
rr -一 一 一 —Ó 
1x107 1xio* 1x10 1x107 1x10% 1x107 
4/m jm 
(a) 清 灰 之 后 (b) 清 灰 之 前 


图 6.16 布袋 除尘 器 单 纤维 除尘 效率 


以 下 着 重 考察 该 静电 增强 布袋 除尘 器 的 非 稳 态 除尘 过 程 。 图 6. 17(a) 为 压 降 
AP 和 质量 穿 透 率 随 布袋 单位 面积 荷 尘 量 的 变化 , 随 着 布袋 除尘 器 服务 时 间 的 延 
长 ,布袋 荷 尘 量 逐 渐 增 加 ,纤维 当量 直径 和 填充 密度 均 不 断 增 加 [ 见 图 6. 17(b)]， 
使 得 布袋 除尘 器 的 压 降 相应 增加 而 穿 透 率 相应 降低 。 这 些 模拟 结果 与 Walsh 
等 吧 中 的 试验 结果 定性 吻合 。 单 纯 就 布袋 除尘 器 而 言 ,其 整体 数目 除尘 效率 和 驶 
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图 6. 17 ”布袋 除尘 器 关键 参数 的 非 稳 态 演变 过 程 
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体质 量 除尘 效率 如 图 6. 17(c) 所 示 ,整体 效率 均 随 荷 尘 量 增加 而 增加 ,但 是 整体 数 
目 除尘 效率 高 于 整体 质量 除尘 效率 ,这 主要 是 因为 布袋 除尘 器 对 于 数目 众多 的 亚 
微米 颗粒 具有 比 质量 较 大 的 大 尺度 颗粒 更 高 的 分 级 除尘 效率 的 缘故 。 而 
COPHAC 的 整体 数目 除尘 效率 和 整体 质量 除尘 效率 如 图 6. 17 (D Bros ,两 种 效率 
均 达到 了 99% 以 上 ,整体 质量 除尘 效率 稍微 高 于 整体 数目 除尘 效率 ,主要 原因 在 
于 静电 除尘 器 有 效 脱 除 了 质量 份额 很 大 的 那些 超 微米 颗粒 的 缘故 。 


6.2.4 小 结 


本 节 采 用 事件 驱动 常 体积 法 求解 考虑 静电 捕 集 的 颗粒 群 平衡 方程 ,并 对 静电 
增强 布袋 除尘 器 的 非 稳 态 除尘 过 程 进行 数值 模拟 ,两 者 结合 起 来 定量 获得 了 烟尘 
颗粒 尺度 谱 在 除尘 器 中 的 演变 过 程 ,从 而 描述 除尘 器 对 烟尘 颗粒 的 捕 集 过 程 ,不 仅 
能 够 得 到 颗粒 总 数目 .几何 平均 尺度 和 几何 标准 偏差 等 宏观 关键 参数 的 演变 过 程 ， 
而 且 能 够 得 到 颗粒 尺度 谱 、 分 级 除尘 效率 等 演变 过 程 的 细节 信息 。 

一 般 来 说 ,ESP 对 于 粒 径 大 于 10um 的 颗粒 和 粒 径 小 于 0. 02m 的 颗粒 均 具 
有 相当 高 的 除尘 效率 。 实 际 上 ,对 于 粒 径 大 于 0. 3pm 的 颗粒 ,尺度 越 大 ,表面 积 越 
大 ,电荷 越 多 ,静电 力 增长 速度 超过 自身 惯性 力 增长 速度 ,所 以 其 驱 进 速度 越 大 , 沉 
积 核 也 越 大 , 越 易 被 捕 集 ;而 对 于 粒 径 小 于 0. 3pm 的 颗粒 ,尺度 越 小 ,表面 积 越 小 、 
所 吸附 电荷 越 小 ,但 是 静电 力 减 小 速度 慢 于 惯性 力 减 小 速度 ,导致 驱 进 速度 和 沉积 
核 越 大 , 越 易 被 捕 集 。 

针对 ESP 难以 高 效 脱 除 粒 径 范围 在 0. 02 — 10pm 的 颗粒 的 问题 ,在 其 后 串联 
一 个 布袋 除尘 器 构建 紧凑 型 颗粒 收集 器 ,是 对 现 有 燃 煤 电 厂 满足 可 吸入 颗粒 物 排 
放 要 求 的 一 种 可 行 技术 方案 。COPHAC 可 望 达到 99% 以 上 的 整体 数目 除尘 效率 
和 整体 质量 除尘 效率 ,其 中 静电 除尘 器 主要 脱 除 大 尺度 烟尘 颗粒 和 一 部 分 亚 微米 
烟尘 颗粒 , 且 对 颗粒 进行 荷 电 ,从 静电 除尘 器 逃逸 出 来 的 亚 微米 荷 电 颗 粒 进入 布袋 
除尘 器 ,借助 荷 电 颗 粒 与 感应 荷 电 纤维 之 间 的 镜像 力 ,布袋 纤维 在 布朗 扩散 、 拦 截 、 
惯性 碰撞 ,静电 吸引 和 重力 沉积 等 除尘 机 理 的 控制 下 ,这 些 质量 浓度 较 小 而 数目 浓 
度 很 大 的 亚 微米 颗粒 被 布袋 除尘 器 所 捕 集 。 在 静电 除尘 器 之 后 布置 的 静电 增强 布 
袋 除尘 器 由 于 荷 尘 量 相对 较 少 而 具有 压 降低 、 清 灰 周 期 长 和 清 灰 效率 高 的 特点 。 
本 节 针 对 一 典型 燃 煤 电厂 改造 前 的 静电 除尘 器 ,讨论 了 对 ESP 本 体 进行 改造 和 采 
用 COPHAC 两 种 技术 方案 ,对 改造 前 后 ESP 的 除尘 过 程 进行 了 颗粒 群 平衡 模拟 ， 
并 对 静电 增强 布袋 除尘 器 的 非 稳 态 除尘 过 程 进 行 了 数值 模拟 ,数值 模拟 结果 表明 
COPHAC 能 够 比 改造 后 ESP 具有 更 高 的 PM 除尘 效率 ,是 值得 参考 的 一 种 静电 
除尘 器 或 布袋 除尘 器 改造 方案 。 
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6.3 FOURS RT PUER Hit Pit Ho IEE OT 


气 固 两 相 流 广泛 存在 于 工程 实际 中 ,如 煤 粉 锅炉 中 煤 粉 的 输送 .喷射 ,燃烧 等 。 
对 于 这 些 气 固 两 相 流动 的 数值 模拟 ,长 期 以 来 都 假定 颗粒 是 足够 稀 朴 的 [一 般 判 断 
标准 是 颗粒 体积 分 数 是 否 达到 O(10“*)], 因 而 可 以 只 考虑 流体 对 颗粒 的 拖 忠 力 ， 
而 可 以 忽略 颗粒 碰撞 的 影响 ,这 样 处 理 固然 简化 了 两 相 满 流 模 型 和 数值 计算 方法 ， 
但 是 实际 上 ,在 煤 粉 燃烧 器 的 喷 口 附近 ,以 及 有 壁面 约束 流动 .特别 是 旋转 流动 的 
壁面 附近 ,颗粒 的 体积 浓度 很 容易 超过 O(10“) ,颗粒 -颗粒 碰撞 ,以 及 颗粒 碰撞 对 
流体 消 流 的 影响 都 很 显著 ,颗粒 之 间 的 碰撞 产生 的 冲 量 使 得 颗粒 动量 发 生变 化 , 颗 
粒 之 间 的 摩擦 作用 使 得 颗粒 能 量 发 生 转 移 , 颗 粒 相互 碰撞 也 导致 颗粒 旋转 速度 产 
生 或 者 发 生 改 变 , 这 将 使 得 颗粒 承受 相当 数量 级 的 Magnus 力 , 从 而 改变 颗粒 的 运 
动 轨迹 ,这 些 都 将 通过 气相 和 固 相 之 间 的 两 相 耦 合 而 影响 流体 相 渊 流 运动 。 本 节 
通过 数值 模拟 考察 颗粒 碰撞 对 两 相 流 场 的 影响 ,此 时 的 数值 模拟 可 以 归纳 为 考虑 
碰撞 的 多 维 颗 粒 群 平衡 模拟 ,或 四 向 耦合 两 相 消 流 模拟 。 


6.3.1 模拟 细节 


模拟 对 象 为 工程 中 有 广泛 应 用 的 突 扩 有 旋 气 粒 两 相 流 场 。 突 扩 室 的 几何 形状 
和 尺寸 见 图 6. 18。 突 扩 室 长 度 为 500mm, 颗 粒 为 100m 的 玻璃 微 珠 ,材料 密度 为 
2. 5X 10? kg/m! ,质量 流 率 为 2. 72g/s。 进 口 参数 为 :中 心 质 量 流 率 9. 9g/s, 环 管 质 
量 流 率 38. 3g/s, 气 体 密度 为 1. 21kg/m’ , 旋 流 数 为 0. 48, 固 气体 积 比 为 2. 74X 1075, 


Di=32mm 
D;=38mm 
D;=64mm 
D=70mm 
D=190mm 


图 6.18 突 扩 旋 流 气 室 几何 形状 
1. 中 心气 流 ; 2. 环 缝 气流 
采用 第 5 章 中 所 述 的 雷诺 应 力 模型 描述 流体 相 ,采用 拉 格 朗 日 Langevin 模型 描 
述 颗粒 相 , 并 考虑 流体 -颗粒 、 颗 粒 -颗粒 之 间 的 相互 耦合 。 统 计 网 格 内 各 虚拟 颗粒 即 
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可 得 到 颗粒 平均 速度 ,应 力 和 两 相 脉动 速度 关联 等 ,具体 过 程 参照 文献 L[71]\[72] 。 
对 于 颗粒 碰撞 的 考虑 ,由 于 所 模拟 工 况 的 特殊 性 ,所 采用 的 方法 稍微 有 些 不 同 。 
文献 [73] 提 出 了 一 个 两 颗粒 之 间 发 生 碰撞 的 频率 模型 为 


xr Tn 


(6. 39) 


0.52 (V— mt 19 | ar t x 1) 


式 中 :下 标 为 i 的 颗粒 为 跟踪 颗粒 ;下 标 为 7 的 颗粒 为 控制 体 C 中 的 某 一 虚拟 颗 
Ws | 9. | =| Gj — 0, | 为 两 颗 颗 粒 的 相对 线 速度 的 绝对 值 ;At 为 时 间 步 长 ;r; 和 xj 分 
别 为 两 颗 颗 粒 的 半径 ;Y 为 控制 体 C 的 体积 ;系数 0. 52 为 球形 颗粒 紧密 排列 在 立 
方 体 中 所 占 体积 与 V 的 比例 。 

TE MMC 算 法 考虑 碰撞 的 过 程 中 ,我 们 基于 公式 (6. 39) 来 判断 虚拟 颗粒 i 是 
否 发 生 碰撞 和 选择 其 碰撞 伙伴 ,此 时 采用 改进 的 Nanbu 算法 实现 ,可 以 减 小 搜寻 
伙伴 颗粒 的 计算 代价 。 过 程 如 下 3; 

OD 假设 当前 跟踪 的 虚拟 颗粒 i 位 于 控制 体 C 中 ,C 内 虚拟 颗粒 总 数目 为 Ne， 
认为 该 虚拟 颗粒 i 只 可 能 与 所 在 控制 体 C 中 的 颗粒 发 生 碰 撞 。 对 于 本 工 况 的 稀疏 
颗粒 流 , 只 考虑 中 心 网 格 C 内 虚拟 颗粒 的 碰撞 是 可 行 的， 


(2) 取 为 [0,1] 区 间 上 均匀 分 布 的 随机 数 ， 根据 已 -<r< 一 1 ,得 到 控 


制 体 C 中 可 能 与 虚拟 颗粒 ; 发 生 碰撞 的 那 NO US G 不 同 于 
1) ,根据 方程 (6. 39) 计 算 碰撞 概率 Pu 。 


(3) 通过 控制 时 间 步 长 At tft Pl 951,27 No jAi). WRH 


sev 一 Py , 则 认为 两 颗 颗 粒 不 发 生 碰撞 。 如 果 r> g — Pu UTA 


粒 之 间 发 生 碰撞 ， Sues) eM ERAT ARERR RUN 
的 第 i 颗 虚拟 颗粒 和 虚拟 碰撞 颗粒 & 的 速度 值 。 


6.3.2 模拟 结果 及 分 析 


部 分 数值 模拟 结果 55 参 照 图 6. 19。 图 6. 19(a) 一 (c) 表 明 考虑 颗粒 碰撞 对 于 
颗粒 相 的 平均 速度 分 布 会 产生 较为 明显 的 影响 ,特别 是 进口 区 域 的 中 心 轴线 附近 ， 
颗粒 还 没有 来 得 及 扩散 到 流 场 之 中 ,颗粒 浓度 较 高 ,颗粒 之 间 碰 撞 较 为 频繁 ,所 以 
影响 要 更 加 明显 一 些 ,如 图 6. 192) 一 (c) 中 的 =52 截面 ,碰撞 改变 了 截面 上 速 
度 分 布 的 峰 出 现 的 位 置 ;而 在 充分 发 展 阶段 主流 部 分 [如 图 6. 1902) — CO PAY zx 一 
195,315 截面 ], 则 基本 上 没有 差异 ,但 是 ,应 该 注意 到 ,在 发 展 阶段 的 壁面 附近 , 因 
为 颗粒 旋转 产生 的 离心 力 和 颗粒 的 扩散 ,颗粒 往 壁 面 运动 ,壁面 附近 颗粒 浓度 提 
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高 ,从 而 碰撞 更 为 频繁 ,对 颗粒 相 的 平均 速度 会 产生 影响 ,如 图 6. 19(a) 一 (c) 中 的 
x=112 fll x—155 截面 。 

图 6. 19(d) 一 (表明 颗粒 碰撞 对 于 颗粒 相 雷 诺 应 力 有 着 相当 明显 的 影响 ,在 
进口 区 域 中 心 轴线 附近 [图 6. 19(d) ~ CD rp z 一 52 截面 ] 和 在 发 展 阶段 壁面 附近 
[图 6. 19(d) 中 z 一 155 截面 ] 尤 为 明显 ,这 也 主要 是 因为 这 两 个 区 域 的 颗粒 浓度 较 
高 、 碰 撞 频 繁 。 出 现 以 上 差异 的 原因 可 以 解释 如 下 :由 于 颗粒 之 间 的 相互 碰撞 使 得 
颗粒 的 位 置 和 瞬时 速度 发 生 了 改变 ,从 而 使 得 颗粒 的 动能 和 沸 动 能 发 生 了 一 定 程 
度 的 再 分 配 , 总 的 趋势 是 使 得 颗粒 动能 和 消 动 能 在 三 个 坐标 方向 趋 于 各 向 同性 ( 即 
能 量 高 的 那个 坐标 方向 颗粒 相 速度 和 雷诺 应 力 削 弱 , 能 量 低 的 那个 坐标 方向 的 晒 
粒 相 速度 和 雷诺 应 力 增强 ,总 的 趋势 是 三 个 坐标 方向 的 颗粒 相 速度 和 雷诺 应 力 数 
值 上 趋 于 相等 )。 对 于 本 算 例 ,首先 考察 颗粒 平均 速度 的 改变 ,数值 模拟 结果 表明 ， 
在 不 考虑 颗粒 碰撞 的 情况 下 ,在 颗粒 由 进口 区 域 的 中 心 轴线 附近 逐渐 向 发 展区 域 
的 壁面 附近 扩散 的 过 程 中 ,颗粒 轴 向 和 径 向 速度 在 数值 上 几乎 均 小 于 颗粒 周 向 速 
度 , 当 发 生 颗粒 碰撞 之 后 ,颗粒 动能 发 生 再 分 配 ,使 得 颗粒 动能 在 三 个 坐标 方向 趋 
于 各 向 同性 ,所 以 表 观 上 ,在 颗粒 由 进口 区 域 的 中 心 轴线 附近 逐渐 向 发 展区 域 的 壁 
面 附近 扩散 的 过 程 中 ,这 些 位 置 的 颗粒 轴 向 和 径 向 速度 得 到 相对 的 增强 ,颗粒 周 向 
速度 则 相对 减 小 了 。 颗 粒 碰撞 对 于 颗粒 相 平均 速度 影响 的 数量 级 大 致 保持 在 
10"。 再 考察 碰撞 对 颗粒 相 雷 诺 应 力 的 改变 ,数值 模拟 结果 表明 ,在 不 考虑 颗粒 磁 
撞 的 情况 下 ,在 进口 区 域 中 心 轴线 附近 颗粒 轴 向 雷诺 应 力 要 明显 大 于 径 向 和 周 向 
的 雷诺 应 力 ,而 在 发 展 阶段 的 壁面 附近 ,颗粒 轴 向 雷诺 应 力 要 稍微 小 于 径 向 和 周 向 
的 雷诺 应 力 , 所 以 碰撞 的 结果 是 颗粒 满 动能 三 个 坐标 方向 发 生 了 迁移 变化 ,使 得 这 
两 个 区 域 的 颗粒 漠 动 能 在 三 个 坐标 方向 上 趋 于 各 向 同性 ,在 表 观 上 则 是 在 进口 区 
域 中 心 轴线 附近 ,颗粒 碰撞 会 相对 明显 地 削弱 颗粒 相 轴 向 雷诺 应 力 ,但 是 却 稍微 增 
强 了 颗粒 相 径 向 和 周 向 雷诺 应 力 , 在 发 展 阶段 的 壁面 附近 ,颗粒 碰撞 会 相对 明显 地 
增强 颗粒 相 轴 向 雷诺 应 力 , 却 稍微 削弱 了 颗粒 相 径 向 和 周 向 雷诺 应 力 。 图 6. 19 
(g) 颗 粒 测 动 能 的 比较 结果 也 表明 颗粒 碰撞 使 得 颗粒 汕 动 能 发 生 了 改变 ,整体 而 言 
是 削弱 了 颗粒 测 动 能 。 应 该 注意 到 ,颗粒 碰撞 对 于 颗粒 相 雷诺 应 力 和 颗粒 滑动 能 
的 影响 为 一 个 较 小 的 数量 级 ,大 致 保持 在 10  。 

图 6. 19(h) 一 (j) 表 明 考 虑 颗粒 碰撞 对 于 两 相 速度 脉动 关联 也 有 着 显著 影响 ， 
一 般 来 说 ,考虑 颗粒 碰撞 之 后 使 得 两 相 脉 动 关联 的 截面 分 布 曲线 更 平滑 一 些 ,没有 
突 无 的 峰 出 现 ,而 且 颗粒 碰撞 会 前 弱 两 相 脉动 关联 。 应 该 注意 到 ,颗粒 碰撞 对 于 两 
相 速度 脉动 关联 的 影响 为 一 个 较 小 的 数量 级 ,大 致 保持 在 10“。 以 上 结果 与 昌 泽 
篆 " 呈 等 所 得 出 的 结论 一 一 “因为 碰撞 后 颗粒 的 速度 和 位 置 的 变化 引起 相应 流体 微 
元 之 间 速 度 关 联 的 破坏 ,从 而 造成 颗粒 脉动 动能 及 颗粒 -流体 速度 关联 的 降 
低 ” 一 一 基本 一 致 。 用 同样 的 模型 计算 无 旋 工 况 , 也 得 到 了 类 似 的 规律 。 
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在 本 数值 实验 工 况 中 ,虽然 颗粒 碰撞 对 于 气相 平均 速度 场 ,气相 雷诺 应 力 有 影 
响 , 但 是 影响 很 小 。 注 意 到 ,颗粒 对 气相 的 影响 主要 是 通过 气相 雷诺 应 力 模型 中 的 
两 相 相互 作用 项 来 影响 气相 场 , 但 是 与 气相 平均 速度 和 颗粒 相 的 数量 级 相 比 ,颗粒 
相 雷 诺 应 力 、 两 相 速度 脉动 关联 都 要 小 一 个 甚至 两 个 数量 级 ,颗粒 碰撞 对 颗粒 相 雷 
诺 应 力 、 两 相 速 度 脉动 关联 的 影响 相对 而 言 也 是 一 个 更 小 的 数量 级 ,加 之 平均 颗粒 
体积 分 数 仅 为 2. 74X10“, 所 以 整体 而 言 ,颗粒 碰撞 对 于 气相 影响 很 小 。 图 6. 19 
(k) 一 (D 分 别 为 气相 轴 向 平均 速度 场 和 轴 向 气相 雷诺 应 力 。 
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颗粒 体积 分 数 是 描述 颗粒 场 的 最 为 重要 的 几 个 参数 之 一 ,图 6. 19(m) 为 颗粒 
体积 分 数 的 数值 模拟 结果 ,可 见 , 尽 管 计 算 工 况 的 平均 颗粒 体积 分 数 为 2. 74 义 
10 一 ,但 是 在 进口 区 域 中 心 轴线 附近 和 充分 发 展 阶段 壁面 附近 ,颗粒 体积 分 数 接近 
或 者 超过 了 OCO 7 ,在 这 些 区 域 颗 粒 碰撞 频繁 ,从 而 使 得 颗粒 速度 场 、. 颗 粒 雷诺 
应 力 、 两 相 速 度 脉动 关联 等 发 生 了 较为 明显 的 改变 。 模 拟 结果 同时 表明 ,颗粒 碰 擅 
使 得 颗粒 浓度 较 高 的 区 域 颗粒 体积 分 数 减 小 .这 主要 是 因为 颗粒 碰撞 改变 了 颗粒 
的 位 置 和 速度 ,使 得 颗粒 相对 而 富 不 易 聚 团 在 中 心 区 域 而 较 易 扩 散 到 整个 流 场 中 。 


6.3.3 小 结 


颗粒 动力 学 演变 过 程 与 两 相 滑 流 场 之 间 存 在 强烈 的 相互 耦合 关系 ,可 以 利用 
我 们 发 展 的 数值 计算 平台 (多 维 多 重 Monte Carlo 算法 ) 详 细 考 察 实际 工 况 中 颗粒 
动力 学 演变 过 程 与 两 相 满 流 场 之 间 的 这 种 非 线性 关系 ,以 指导 工程 设计 和 运行 
优化 。 
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本 节 采 用 发 展 的 多 维 MMC 算法 考察 了 气 - 固 两 相 流 中 颗粒 碰撞 对 于 两 相 流 
场 的 影响 ,发 现 : 即 使 流 场 中 平均 颗粒 体积 浓度 在 较 小 的 量 级 [O(10 司 )], 如果 
颗粒 浓度 并 不 均匀 使 得 某 些 局 部 颗粒 浓度 的 量 级 达到 OCO 0 ,那么 也 应 当 考 虑 
颗粒 碰撞 ;@ 颗 粒 碰撞 对 两 相 特 别 是 颗粒 的 速度 分 布 、 颗 粒 雷 诺 应 力 、 颗 粒 -流体 肪 
动 速度 关联 等 都 有 明显 影响 。 因 为 颗粒 之 问 的 相互 碰撞 使 得 颗粒 的 位 置 和 瞬时 速 
度 发 生 了 改变 ,使 得 颗粒 的 动能 和 溃 动 能 发 生 了 一 定 程度 的 再 分 配 ,结果 颗粒 速度 
和 雷诺 应 力 的 分 布 趋 于 平滑 和 各 向 同性 ; 同样 由 于 碰撞 后 颗粒 的 速度 和 位 置 的 变 
化 破坏 了 颗粒 与 颗粒 之 间 、 颗 粒 与 流体 微 团 之 间 的 速度 关联 ,所 以 造成 颗粒 测 动 能 
及 颗粒 -流体 脉动 速度 关联 降低 。 


6.4 展 E: 


以 上 给 出 的 三 个 实例 中 ,所 考虑 的 颗粒 群 平衡 模拟 实际 上 只 是 跟踪 颗粒 尺度 
分 布 函数 一 个 内 部 变量 , 即 单 变量 颗粒 群 平衡 模拟 。 在 实际 系统 中 ,可 能 需要 跟踪 
多 个 内 部 变量 的 动力 学 演变 过 程 ,如 多 个 组 分 各 自 的 颗粒 尺度 分 布 函数 颗粒 尺度 
分 布 函数 的 多 阶 和 矩 , 颗 粒 表面 积 \ 颗 粒 不 规则 度 等 ,所 以 另外 一 个 重要 研究 方向 是 
多 变量 颗粒 群 平衡 模拟 .多维 多 变量 颗粒 群 平衡 模拟 ,它们 连同 本 书 主要 介绍 的 零 
维 颗粒 群 平衡 模拟 、 多 维 颗粒 群 平衡 模拟 ,在 众多 复杂 系统 中 有 着 广泛 的 应 用 
前 景 。 


6.4.1 多 变量 颗粒 群 平衡 模拟 


在 复杂 系统 中 ,仅仅 采用 颗粒 尺度 一 个 内 部 变量 难以 量化 颗粒 “状态 ”, 颗 粒 表 
面积 .不 规则 度 、 孔 隙 率 , 组 分 浓度 、 表 面 活化 能 等 颗粒 群 内 部 变量 往往 也 随时 间 和 
空间 而 不 断 演变 ,这 些 颗粒 状态 参数 在 某 些 领 域 往往 更 为 关注 ,如 燃烧 生成 的 soot 
颗粒 团聚 体 的 不 规则 度 和 表面 积 与 其 毒性 ,吸附 性 等 紧密 相关 ,喷雾 造 粒 过 程 颗粒 
孔隙 率 是 关键 参数 ,涉及 化 学 反应 过 程 的 复杂 系统 中 多 组 分 颗粒 浓度 等 是 必须 跟 
踪 的 状态 参数 ,所 以 同时 描述 颗粒 群 多 个 内 部 变量 动力 学 演变 过 程 是 有 着 广泛 的 
工程 和 科学 背景 。 

零 维 单 变量 PBE 的 数值 方法 是 多 变量 PBE 数值 方法 的 基础 ,然而 ,将 单 变量 
PBE 的 数值 方法 扩展 到 多 变量 PBM, 并 非 简单 的 研究 任务 ,此 时 需要 解决 的 关键 
问题 是 多 维 PBE 的 高 维 问题 。 多 变量 PBE 方程 如 下 : 
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= [ee] porDn(p— p, st) 


= CanDo (P DNPD]) y aa DOG, Pan 


— {E Dnb) Vg + Ramiai} + e] (6. 40) 
式 中 :p 为 颗粒 群 内 部 变量 集 ,如 颗粒 尺度 "、 颗 粒 表面 积 ;、 颗 粒 孔 隙 率 e、 颗 粒 分 
形 维度 Di、 颗 粒 内 部 组 分 i 的 浓度 C; 56:0, € R:(& 二 1,2,…,& 为 内 部 变量 的 个 
数 ) 表 示 颗 粒 群 内 部 变量 空间 域 ;n(p,) 为 颗粒 群 内 部 变量 p 的 分 布 函数 ,n(p,t) 
dp 表示 时 刻 t、 变 量 范围 在 p~ pt dp 内 的 颗粒 在 单位 体积 内 的 数目 浓度 ; 凝 并 

核 . 破 碎 核 ,成 核 核 ,冷凝 /蒸发 核 和 沉积 核 等 与 内 部 变量 相关 。 
对 方程 (6. 41) 求 解 的 难点 在 于 需要 在 高 维 空间 O, 中 进行 多 重 积 分 。 例 如 ， 

仅 考 虑 零 维 空间 凝 并 工 况 时 , 双 变 量 PBE 方程 如 下 : 

nlr, yt) _ 
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2 JoJo 


= noy | [Bess y ace y! dray (6.41) 


对 这 种 多 重 积分 方程 进行 数值 求解 存在 极 大 的 数学 困难 ,基于 欧 拉 体系 的 确定 性 数 
值 方法 ( 矩 方法 .分 区 法 等 ) 求 解 多 变量 PBE 的 最 大 缺点 是 算法 非常 复杂 。Diemer 和 
Olson7 扩 展 内 插 封 闭 矩 方法 以 描述 凝 并 ,表面 生长 和 破碎 机 理 主导 下 两 个 内 部 变 
量 ( 颗 粒 体积 和 颗粒 表面 积 ) 的 动力 学 演变 过 程 ,需要 同时 求解 27 个 普通 差分 方程 
(ODE) ; McGraw 等 中 则 发 展 了 双 变量 矩 积分 方法 ,需要 同时 求解 36 个 ODE; 而 采 
用 分 区 法 "求解 双 变量 PBE 时 ,甚至 需要 求解 多 达 561 个 ODE, 即 使 简化 之 后 的 双 
变量 分 区 法 ,ODE 方程 数 仍然 高 达 66 个 中。 另外 ,Fox I 发 展 了 多 变量 直接 矩 
积分 方法 ,Mantzaris 等 则 发 表 了 一 系列 文章 阐述 有 限 差分 法 5 ,有限 元 法 [5 ME 
HELER PBM 中 的 应 用 ,Qamar 和 Warnecke 扩展 传统 的 有 限 体积 法 来 求解 
双 组 分 凝 并 方程 ,也 有 研究 者 将 双 变量 PBE 转换 为 几 个 单 变 量 PBE, 然 后 采用 传统 
的 数值 方法 (如 有 限 差分 法 "9 和 分 区 法 1 ) 联 立 求解 等 。 这 些 确定 性 数值 方法 大 都 
针对 双 变量 PBM 问题 ,如 需要 扩展 以 考虑 两 个 以 上 内 部 变量 的 动力 学 演变 过 程 , 则 
需要 重新 推导 普通 差分 方程 组 和 相关 系数 ;这 些 方法 大 都 仅仅 考虑 特定 工 况 中 的 某 
两 个 内 部 变量 在 某 些 制定 动力 学 事件 主导 下 的 演变 过 程 ,通用 性 和 扩展 性 较 差 , 也 难 
以 考虑 空间 非 均 匀 系 统 ; 另 外 , 矩 方法 、 分 区 法 等 本 身 的 固有 缺陷 同样 带 和 到 多 变量 
颗粒 群 平衡 模拟 过 程 中 来 , 极 大 地 限制 了 其 应 用 范围 。 

MC 方法 一 个 重要 的 特色 是 其 能 够 以 一 种 简单 而 直接 扩展 的 方式 来 处 理 高 维 
问题 (包括 多 维 空间 系统 和 多 变量 系统 ), 这 极 大 地 增强 了 其 应 用 范围 。 相 比较 于 
那些 描述 多 变量 PBM 的 确定 性 方法 ,描述 多 变量 PBM 的 MC 方法 在 算法 和 编程 
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上 极为 简单 ,因为 其 能 够 得 到 动力 学 演变 过 程 中 颗粒 内 部 结构 的 细节 信息 ,可 方便 
处 理 多 维 、 多 变量 (多 组 分 ) 、 多 分 散 性 ( 宽 第 分 ) 颗 粒 群 。Rosner 等 利用 常数 目 法 
模拟 了 连续 区 "9 和 自由 分 子 区 "颗粒 布朗 凝 并 和 结构 重建 或 球 化 过 程 ,同时 跟踪 
两 个 内 部 变量 (颗粒 体积 和 颗粒 表面 积 ) 的 动力 学 演变 过 程 ;Kostoglou 等 ("也 
利用 常数 目 法 同时 跟踪 颗粒 尺度 和 分 形 维度 ; Matsoukas 等 中 利用 常数 目 法 考察 
了 双 组 分 溶剂 的 凝 并 混合 过 程 ,Laurenzi 等 59 则 引入 “ 凝 并 概率 密度 函数 "和 * 凝 
并 表 ” 等 概念 而 发 展 了 一 套 新 的 事件 驱动 MC 模拟 多 组 分 颗粒 凝 并 过 程 ,计算 代 
价 和 内 存 需 求 有 望 较 大 幅度 降低 ; Meimaroglou 等 中 利用 时 间 了 驱动 MC 求解 同时 
发 生 的 颗粒 凝 并 和 生长 时 的 双 变量 PBE; Efendiev 等 ”中 则 利用 一 种 复合 型 MC 
(阶梯 式 常 体积 法 和 常 体积 法 的 组 合 ) 来 考虑 不 混 融 的 双 组 分 (SiO;/FesO;) 气 溶 
胶 凝 并 和 相 分 离 等 过 程 ,实际 上 是 将 双 变量 PBE 分 解 成 两 个 单 变量 PBE 再 采用 
不 同 的 MC 联 立 求解 等 。 这 些 研究 表明 ,相对 于 和 矩 方法 和 分 区 法 等 高 复杂 度 的 确 
定性 方法 ,MC 方法 特别 适合 描述 多 变量 PBM, 其 计算 代价 仅仅 随 内 部 变量 的 数 
目 线性 增长 , 且 几 乎 不 需要 付出 更 多 的 模型 和 编程 努力 。 
6.4.2 多 维 多 变量 颗粒 群 平衡 模拟 

总 体 来 看 , 零 维 单 变量 PBM 是 颗粒 群 平衡 模拟 的 第 一 阶段 ,至 今 已 有 近 100 
年 的 历史 ,而 多 维 PBM 和 多 变量 PBM 是 第 二 阶段 ,这 是 目前 的 研究 热点 ,而 能 够 
同时 描述 多 个 颗粒 群 内 部 变量 的 分 布 函数 在 三 维 空间 域 和 时 间 域 内 的 动力 学 演变 
过 程 的 多 维 多 变 量 PBM 是 最 终 的 研究 目标 。 直 到 最 近 几 年 , 才 有 极 少数 几 篇 文 
献 报道 了 这 方面 的 研究 成 果 。 多 维 多 变 量 PBE 更 为 复杂 ,如 下 所 示 : 
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式 中 :n(x,p, 四 为 颗粒 群 内 部 变量 p YG} Ai PRÉC nx. pO dp 表示 时 刻 +、 空 间 位 
置 x 处 、 变 量 范 围 在 p— pt dp 内 的 颗粒 在 单位 体积 内 的 数目 浓度 ; 凝 并 核 ,破碎 
核 , 成 核 核 ,冷凝 /蒸发 校 和 沉积 核 等 不 仅 相关 于 时 间 和 空间 ,而 且 还 相关 于 内 部 变 
HAD. 

直接 积分 和 矩 方法 具有 求解 多 维 多 变 量 PBE 的 能 力 ,但 是 目前 的 算法 尚 不 完 
BROT ,只 能 针对 双 变 量 和 某 些 特殊 的 动力 学 事件 , Wang 和 Fox?" JE BH 
方法 与 CFD、 微 混合 模型 和 概率 密度 函数 方法 耦合 起 来 描述 化 学 反应 沉淀 法 制备 
纳米 颗粒 ;Dorao 和 Jakobsen 吕 则 最 近 提出 了 一 种 所 谓 的 “最 小 二 乘 谱 方法 ”描述 
空间 维度 、 多 个 内 部 变量 维度 和 时 间 维 度 上 的 颗粒 群 平衡 方程 ,尚未 实现 与 多 相 满 
流 模 型 的 而 合 。 与 多 维 多 变 量 PBE 的 数值 方法 和 模型 方面 研究 工作 的 滞后 相对 
比 ,众多 知名 学 者 5 在 不 同 科学 和 工程 领域 颗粒 群 平衡 模拟 的 展望 中 指出 , 诸 
多 复杂 系统 的 控制 .优化 机理 分 析 \ 系 统 参 数 辨识 ` 设 计 等 艰巨 的 任务 ,可 以 最 终 
归结 为 多 维 多 变 量 颗粒 群 平衡 模拟 (能 够 描述 相互 依赖 的 颗粒 群 时 间 、 空 间 和 内 部 
状态 参数 的 动力 学 演变 过 程 ) 中 来 。 
6.4.3 ”颗粒 群 平衡 模拟 的 应 用 领域 


只 要 是 涉及 离散 系统 动力 学 演变 过 程 的 领域 ,都 有 可 能 采用 颗粒 群 平衡 模拟 
来 进行 准确 而 快速 的 数值 模拟 。 仅 以 煤 燃 烧 领 域 为 例 来 说 明 颗粒 群 平衡 模拟 的 适 
用 范围 。 众 所 周知 , 煤 燃 烧 过 程 中 飞 灰 颗 粒 的 动力 学 演变 过 程 异常 复杂 ,包括 煤 里 
粒 中 易 挥发 元 素 高 温 过 程 的 蒸发 .中 低温 和 温度 下 降 过 程 的 异 相 冷凝 .过 饱和 气氛 
下 气相 组 分 的 均 相 成 核 、 熔 融 状 态 和 扩散 过 程 中 颗粒 之 间 的 相互 碰撞 、 凝 并 或 团 
聚 , 煤 颗粒 升温 过 程 中 和 燃烧 过 程 中 的 破碎 、 无 机 矿物 质 在 锅炉 水 冷 壁 上 的 结 潭 和 
沉积 . 飞 灰 颗 粒 在 烟 道 输 运 过 程 ,除尘 器 中 和 大 气 环境 中 的 沉降 和 脱 除 、 衡 量 元 素 
在 亚 微米 颗粒 上 的 富 集 等 过 程 , 对 这 些 过 程 的 数值 模拟 均 可 纳入 颗粒 群 平衡 模拟 
的 范畴 。 而 如 果 扩 展 到 整个 燃烧 领域 , 则 颗粒 群 平衡 模拟 的 用 武之 地 更 多 ,如 燃烧 
过 程 中 soot 和 了 PAH( 多 环 芳烃 ) 的 生成 和 生长 .柴油 机 烟 羽 的 可 吸 和 颗粒物、 燃烧 
合成 纳米 颗粒 等 。 当 然 ,实际 模拟 过 程 中 ,颗粒 群 平衡 方程 可 能 只 是 作为 总 包 模型 
的 一 块 , 需 要 与 计算 流体 力学 (CFD)、 化 学 反应 动力 学 等 耦合 起 来 。 我 们 已 经 利用 
零 维 颗 粒 群 平衡 模拟 定量 描述 了 可 吸入 颗粒 物 在 各 种 除尘 器 (静电 除尘 
器 9 ,湿式 除尘 器 [中 .静电 增强 湿式 除尘 器 “中 静电 布袋 混合 除尘 器 02 ) 
和 自然 环境 中 的 非 线性 动力 学 演变 过 程 , 感 兴趣 的 读者 可 以 参阅 相关 文献 。 
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1. 主要 专业 术语 


录 
主要 专业 术语 和 英文 缩写 


"ox 对 应 英文 pix 对 应 英文 
时 间 了 驱动 蒙特 卡 罗 法 ”Time-driven Monte Carlo method || 常数 目 法 Constant number method 
事件 驱动 蒙特 卡 罗 法 ”Event-driven Monte Carlo method | 常 体积 法 Constant volume method 
BEIt/AUR HEM 。 Coagulation/agglomeration/aggre- || 甜 方法 Method of moments 
/ 聚 结 /絮凝 gation/coalescence/flocculation 分 区 法 Sectional method 
破碎 /分 列 Breakage/fragmentation/break-up || ”离散 法 Discrete method 
(HERD YO8E/IRR — (Heterogeneous)Condensation/ | 离散 分 区 法 Discrete-sectional method 
(表面 生长 (表面 evaporation(surface growth TA Subsystem 
沉积 )/ 消 融 ) (surface deposition) /dissolution) | gepu Fictitious particle 
SD MH (Homogeneous) Nucleation 模拟 颗粒 Simulation particle 
化 学 反应 Chemical reaction 倒数 法 Inverse method 
沉积 / 脱 除 / 捕 集 Deposition/removal/collection/ || 累积 概率 法 Cumulative probabilities method 
/清除 /沉降 scavenging/ sedimentation 接受 拒绝 法 。 Acceptance-rejection method 
[71 Collision 球 化 (烧结 )  Spheroidization (sintering) 
布朗 扩散 Brownian diffusion 湾流 扩散 Turbulent diffusion 
2. 主要 英文 缩写 
英文 缩写 英文 全 称 对 应 中 文 
ASD Aerosol size distribution 气 洲 胶 尺度 分 布 
DNS Direct numerical simulation 直接 数值 模拟 
DSMC Direct simulation Monte Carlo method 直接 模拟 蒙特 卡 罗 算 法 
EDCV Event-driven constant volume method 事件 驱动 常 体积 法 
GDE General dynamic equation 通用 动力 学 方程 
IMMC Improved multi-Monte Carlo 改进 的 多 重 蒙 特 卡 罗 算 法 
MMC Multi-Monte Carlo 多 重 蒙 特 卡 罗 算法 
PBE Population balance equation 颗粒 群 平衡 方程 
PBM Population balance modeling 颗粒 群 平 衡 模 拟 
PDF Probability density function 概率 密度 函数 
PM Particulate matter 可 吸入 颗粒 物 
PSD Particle size distribution 颗粒 尺度 分 布 或 颗粒 尺度 谱 
PSDF Particle size distribution function 颗粒 尺度 分 布 函数 
RSD/DSD Raindrop(droplet) size distribution Bii READ) BEA 
SCA Specific collection area. I: 355p: 
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附录 2 ”主要 符号 表 
1. 英文 字母 
符号 名 称 /单位 符 号 名 称 /单位 
WWD。 ETRE BERET RL " ERE ZH RAUR I /Pa 
Bop 相 空 间 扩散 系数 已。 RER TRANNY BERERA 
- 颗粒 迁移 速度 Pe 贝克 利 数 
c. 滑 移 修正 系数 Pa 获得 全 有 上 个 原始 单 体 的 颗粒 的 概率 
C 虚拟 颗粒 的 凝 并 总 概率 /(m-3。s-1) | A 颗粒 所 含 单 体 数目 
Gs PSE PCED IE /m Pr 概率 
d.d, WETTIÉS/m P Nr RC 
扩散 系数 /(mz/s) BLT HOR 
id 直径 /m Q MC 循环 次 数 
URAL /ms 0,112 a I St 
ý JUNE MUR f 随机 数 ;无 量 纲 事件 发 生 速率 /s- 
; 摩尔 气体 常数 /[J/Cmal  K)] 
Dan PHURODRORIE BUG -s DER eie be on MR 
e 电子 电量 /C Re ate 
E IRE / kV /m) 5 REO Ry 元 素 相对 富 集 系 数 
G TREE s 破碎 核 /s-! 
Gw 相 空间 漂移 系数 P Stockes % 
h 布袋 厚度 /m; 湿 式 除尘 器 纵向 距离 /m T 温度 /K 
获得 含有 ; 个 原始 单 体 的 颗粒 的 概率 ; 
n 垂直 于 壁面 单元 的 第 ; 个 分 最， | Tau CPU 时 间 /s 
气体 离子 数 密度 /m 
DO MBEJKROHUEK/BIOR/QUOS Te 流体 积分 时 间 尺 度 /s 
agi 
FRR MUNERE D: | n, aie i topo goi :的 时 间 尺 度 /s 
k W/m ;经 验 系数 ， n 系统 动力 学 演变 时 间 长 度 /s 
K 概率 ;碰撞 核 /(m3/s) Sc Schmidt 数 
Ka LRM n 颗粒 体积 /ni 速度 场 /mn/s) 
Ka 成 核 速率 /s: » 颗粒 体积 /mi ;速度 /(m/s) 
Kn Knudsen GE BB EO t V 。 计算 区 域 体积 /ms; 直 流 输 出 电压 /V 
L ESP 长 度 /m v. 子 系统 体积 /mm 
冷 覆 组 分 的 摩尔 质量 /(kg/mol); 
Mo 颗 粒 尺 度 分 布 孙 数 的 矩 ;颗粒 质量 /kg | 。 MENSEM 
a 颗粒 尺度 分 布 函数 /(m-s moo | WoO 集 成 板 与 放电 电极 之 间 的 横向 距离 /m 
颗粒 总 数目 浓度 /m-; 颗 粒 总 数目 ; 
N 平均 碰撞 ( 凝 并 ) 率 /(mays) » 降雨 量 /(kg/m 
n 标准 化 颗粒 尺度 分 布 We 单位 面积 布袋 荷 侍 量 /Ckg/m2》 
Ni 含有 :个 原始 单 体 的 颗粒 总 数目 | x 颗粒 位 置 向 量 
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2. 希腊 字母 
符 号 名 称 /单位 特 号 名 称 /单位 
a 乘积 因子 ;体积 分 数 或 填充 密度 ;角度 Hu 动力 黏度 /[kg/(m* s)] 
B BEHE m/s) y HHZ BTE /(m? /s) 
母 颗粒 (zx) 破 碎 产生 子 颗粒 (v) 的 概率 ; a 
Yusu), y 9X AREER SA o 扩散 系数 /(m3/s) ;标准 偏差; 方差 
id ME FE NBO m? /s*) s 
E rJ CHOR RN * SAMAR ES 
LI 真空 介 电 常 数 TK Kolgomorov 时 间 尺 度 /s 
6 相对 误差 ;Dirac delta 函数 t 事件 1 的 特征 时 间 尺度 /s 
1 布袋 除尘 效率 Tp SABC Ste pid fa] JR /s 
KA 单 纤维 除尘 效率 w 驱 进 速度 /(m/s); 高 斯 白 噪声 
加 分 级 质量 除尘 效率 的 密度 /(kgy/ma) 
M 分 级 数目 除尘 效率 AP 布袋 除尘 器 压 降 
is 时 间 步 长 /两 事件 之 问 的 静止 
Teen 整体 质量 除尘 效率 a 时 间 ( 等 待 时 间 )/s 
Ton 整体 数目 除尘 效率 Av MORR IES E RE /m* 
K 颗粒 电介质 常数 T 雷诺 应 力 再 分 配 项 
a 气体 分 子平 均 自由 程 /m n 两 特征 时 间 尺 度 比值 
Ài 离子 平均 自由 程 A LL IS 
3. 上 下 标 
符 号 名 称 "uou 名 称 
0 初始 时 刻 值 ; 零 惯性 cond 冷凝 /蒸发 (表面 生长 /消融 ) 事 件 
a 公共 值 ;空气 d URL HE A) f PRG MICE HR CN CR. 
avgav 平均 值 depo 沉积 事件 
B 布朗 扩散 diff 布朗 扩散 机 制 
brk 破碎 事件 dns DNS 模拟 值 
c RE UE elc 静电 捕 集 机 制 
co 连续 区 eq 稳定 状态 ,平衡 状态 
coag 凝 并 事件 f 电场 荷 电 ; 纤 维 ; 虚 拟 颗粒 
col 碰撞 事件 fm 自由 分 子 区 
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i Did 
符 号 名 称 EZ 名 称 
g 气体 ;几何 平均 值 ;重力 作用 old 事件 发 生 之 前 
| grav 重力 作用 机 制 p 颗粒 
l djsdelmn 模拟 颗粒 的 序号 ,时 间 步 序号 pre 前 驱 体 
impa 惯性 碰撞 机 制 real 实际 颗粒 
int 拦截 机 制 |o 子 系统 ;模拟 颗粒 
m 平均 什 | fE 
| M 颗粒 质量 法 度 | theory 理论 值 
i max 最 大 值 tran 过 渡 区 
| Be MC 方 法 模拟 值 s DT] 
, min 最 小 值 - 需 诺 时 间 平均 什 
boc N 颗粒 数目 浓度 . REUS EXE RC je A ML 
new 事件 发 生 之 后 := 稳定 状态 ; 极 大 惯性 ;远离 颗粒 处 ; 侈 和 状态 
脉动 值 , 异 数目 权 值 虚拟 里 粒 凝 并 
nud 成 核 事件 准则 中 相关 值 ,漂移 速度 , 础 擅 过 程 
新 坐标 系 ,下 污 布袋 的 当量 值 


